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RESUMO

Dissertacdo de Mestrado
Programa de P6s-Graduacgéo em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

PSEUDOGAP E CALOR ESPECIFICO DE UM MODELO DE HUBBARD
REPULSIVO
AUTORA: ANA CLAUDIA LAUSMANN
ORIENTADOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 15 de agosto de 2014.

No presente trabalho estuda-se o calor especifico de um modelo de Hubbard con-
siderado adequado para discutir supercondutores de altas temperaturas. Resultados para
o modelo de Hubbard mostram que o calor especifico em fungdo da temperatura apre-
senta uma estrutura de dois picos (DUFFY; MOREOQO, 1997). O pico de baixa temperatura
esta associado as flutuagdes de spin, enquanto que o pico em alta temperatura esta rela-
cionado as flutuagbes de carga. Por outro lado, resultados experimentais do calor especi-
fico de supercondutores de altas temperaturas (LORAM et al., 2001), como por exemplo
o0 YBCO e o LSCO, indicam uma forte relacdo entre o calor especifico e 0 pseudogap.
Portanto, neste trabalho investiga-se a relacao entre o pseudogap e o calor especifico
de um modelo de Hubbard usando a técnica das fungdes de Green em conjunto com a
aproximacao de n-pélos proposta por L. Roth (ROTH, 1969). O calor especifico é calcu-
lado na regido do pseudogap e da supercondutividade. Considera-se supercondutividade
com simetria de onda d,2_,» € o pardmetro de ordem supercondutor é obtido seguindo-se
o procedimento de fatorizacdo proposto por Beenen e Edwards (BEENEN; EDWARDS,
1995). A expressdo analitica do calor especifico € obtida seguindo o formalismo pro-
posto na referéncia (KISHORE; JOSHI, 1971). No cenario adotado, o pseudogap emerge
quando flutuacdes antiferromagnéticas, as quais estado relacionadas a correlacées an-
tiferromagnéticas (presentes no deslocamento de banda da Roth), tornam-se fortes o
suficiente para puxar as bandas renormalizadas para energias abaixo do potencial qui-
mico no ponto (m, 7). Observou-se que acima de uma certa ocupagéo, o salto no calor
especifico decresce sinalizando a abertura do pseudogap. Os efeitos das flutuagdes anti-
ferromagnéticas sobre a energia de condensacgao e sobre a supercondutividade também
séo investigados.

Palavras-chave: Modelo de Hubbard. Pseudogap. Funcgdes de Green. Calor especi-
fico. Flutuagbes antiferromagnéticas.



ABSTRACT

Master Thesis
Programa de P6s-Graduacédo em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

PSEUDOGAP AND THE SPECIFIC HEAT RESPULSIVE HUBBARD
MODEL
AUTHOR: ANA CLAUDIA LAUSMANN
ADVISOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
Local and date: Santa Maria, August 15, 2014.

The specific heat and the condensation energy of a two-dimensional Hubbard mo-
del, suitable to discuss high Tc superconductors (HTSTC), is studied taking into account
hopping to first (¢) and second (¢3) nearest neighbors. Results for the Hubbard model
show that the specific heat as a function of the temperature C(T) presents a two peaks
structure (DUFFY; MOREO, 1997). The low temperature peak has been associated with
spin fluctuation while the high temperature peak is related to charge fluctuation. Expe-
rimental results for the specific heat of HTSC’s (LORAM et al., 2001), for instance, the
YBCO and LSCQO, indicate a close relation between the pseudogap and the specific heat.
In the present work, we investigate the specific heat by the Green’s function method within
the n-pole approximation proposed by L. Roth (ROTH, 1969). The specific heat is calcula-
ted on the pseudogap and on the superconducting regions. Superconductivity with d,2_ -
wave pairing is considered following the procedure proposed by Beenen and Edwards
(BEENEN; EDWARDS, 1995). The analytical expressions for the specific heat and for the
condensation energy have been obtained following the formalism presented in reference
(KISHORE; JOSHI, 1971). In the present scenario, the pseudogap emerges when the
antiferromagnetic (AF) fluctuations (present in the Roth’s band shift) become strongly suf-
ficient to push down the region of the nodal point (7, 7) on the renormalized quasi-particle
bands. We observed that above a given total occupation nr, the specific heat decreases
signaling the pseudogap presence. The effects of the antiferromagnetic fluctuations on
the condensation energy and on superconductivity are also investigated.

Keywords: Hubbard model. Pseudogap. Green’s functions. Specific heat. Antiferro-
magnetic fluctuations.
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INTRODUCAO

O fenémeno da supercondutividade, foi alvo de grande interesse durante o século
XX e ainda hoje € um dos principais temas de pesquisa na area da fisica da matéria
condensada. Esse fendbmeno, caracterizado pela perda total da resisténcia de certos
materiais, foi descoberto em 1911, por Kemerling Onnes, enquanto este pesquisava o
comportamento da resisténcia elétrica do mercurio em temperaturas muito baixas, proxi-
mas do zero absoluto (OSTERMANN; PUREUR, 2005). Desde entéo, busca-se por um
material que apresente supercondutividade a temperatura ambiente. Além da importan-
cia cientifica, este feito poderia conduzir a uma nova revolugao industrial (LUIZ, 2012). A
descoberta deste incrivel fenébmeno rendeu a Onnes o prémio Nobel de Fisica de 1913.

Em 1957, John Bardeen, Leon Cooper e John Robert Schrieffer (BARDEEN; CO-
OPER; SCHIEFFER, 1957) formularam uma teoria que foi capaz de explicar o essencial
sobre o fenémeno da supercondutividade (BEENEN; EDWARDS, 1995). Essa teoria ficou
conhecida como teoria BCS e levou seus criadores ao prémio Nobel de Fisica de 1972.
No entanto em 1987, com a descoberta da supercondutividade de alta temperatura em
oxidos de cobre (cupratos), novas questdes surgiram e cogitou-se a possibilidade de um
novo mecanismo atuar nesses sistemas (DOMANSKI; WYSOKINSKI, 1999), um que néo
poderia ser explicado pela teoria BCS.

Mais tarde, os cupratos, e demais supercondutores de altas temperaturas, foram
inclusos na vasta categoria dos sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Um
sistema é considerado um sistema de elétrons fortemente correlacionado quando a inte-
racao Coulombiana entre uma particula localizada em um orbital e uma itinerante, € maior
gue a energia cinética da particula itinerante (IMADA; FUJIMORI; TOKURA, 1998).

Entre os modelos usados para o estudo dos sistemas de elétrons fortemente cor-
relacionados esta o modelo de Hubbard (HUBBARD, 1963) de uma banda, com interagéao
repulsiva local. Anderson (ANDERSON, 1987) foi o primeiro a propor que esse modelo
poderia conter o essencial sobre os supercondutores de altas temperaturas. Ele argu-
mentou também que a fase supercondutora, a fase isolante de Mott e 0 pseudogap te-
riam origem nas fortes correlagdes e que os trés fendbmenos poderiam ser descritos pelo
modelo de Hubbard (GULL; PARCOLLET; J., 2013). Nos anos que se seguiram apos a
publicacao do artigo de Anderson o modelo tem sido amplamente investigado em dife-
rentes niveis de aproximagdes, mesmo assim, a existéncia da supercondutividade e do
pseudogap no modelo de Hubbard ainda sao questées em aberto para a fisica da matéria
condensada (CALEGARI et al., 2013).

O pseudogap é uma das caracteristicas mais interessantes e complexas nos su-
percondutores de altas temperaturas. Ele é um gap parcial que aparece no estado normal
em uma regiao chamada de underdoped. Foi observado pela primeira vez em experimen-
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tos de ressonéancia magnética nuclear (NMR) (SILVA, 2009) e acredita-se que o entendi-
mento de sua natureza pode ser a chave para a compreensao dos supercondutores de
altas temperaturas (CALEGARI et al., 2013).

Através do estudo do calor especifico de um supercondutor pode-se obter algu-
mas informagdes tanto sobre a supercondutividade, como sobre o pseudogap. Existem
resultados experimentais (LORAM et al., 2001), para o0 YBCO e LSCO por exemplo, que
indicam uma relacao entre o pseudogap e o calor especifico. O calor especifico de um
supercondutor apresenta uma descontinuidade na temperatura critica, evidenciando a
ocorréncia de um fenémeno de transi¢cao de fase (OSTERMANN; PUREUR, 2005). Além
disso, essa propriedade termodinamica pode fornecer informagdes sobre a simetria do
estado supercondutor nesses materiais (PEREZ et al., 2007). Resultados para a energia
de condensacao em fungcao da dopagem também evidenciam a abertura do pseudogap
(LORAM et al., 2001).

Nesse trabalho é investigado o calor especifico e a energia de condensacao de
um modelo de Hubbard de uma banda, bidimensional, com interacao repulsiva local U
gue considera os primeiros (t) e segundos (t,) vizinhos. Adota-se um cenario no qual o
pseudogap emerge devido a presenca de flutuacdes antiferromagnéticas. Essas flutua-
cbes antiferromagnéticas estdo associadas a correlagdes antiferromagnéticas. O objetivo
do estudo é investigar se as flutuagdes antiferromagnéticas podem ser responsaveis pelo
pseudogap.

Este trabalho esta organizado conforme descrito a seguir: no capitulo 1 discute-se
um pouco da evolugao histérica da supercondutividade e, em especial, sobre os cupratos
supercondutores de altas temperaturas.

No capitulo 2 descreve-se os métodos e o modelo utilizado nesse trabalho.

O capitulo 3 apresenta a formulagé&o do problema e os resultados analiticos.

Os resultados numéricos sao apresentados e discutidos no capitulo 4.

Por fim, o capitulo 5 apresenta as conclusées do trabalho.



1 SUPERCONDUTIVIDADE

1.1 Supercondutividade: evolucao historica

Em 8 de Abril de 1911, no Laboratério da Universidade de Leiden, na Holanda,
Heike Kamerling Onnes descobriu o fenébmeno da supercondutividade, enquanto estu-
dava o comportamento da resistividade elétrica do mercurio (H g) em temperaturas muito
baixas. Trés anos antes, nesse mesmo Laboratério, ele havia obtido a liquefagdo do hé-
lio, o que Ihe permitiu realizar diversas pesquisas na area conhecida atualmente como
Fisica das Baixas Temperaturas (OSTERMANN; PUREUR, 2005). Suas descobertas Ihe
renderam o prémio Nobel de Fisica em 1913.

A figura 1.1 mostra o resultado obtido por Onnes em 1911. Esse resultado foi
confirmado varias vezes para garantir que nao se tratava de um erro experimental.

//
/

g a0
3
g " £
na 3
g oof

0028

- 7 a‘qu —

Temperatura (K)

Figura 1.1: Resisténcia elétrica (em ohms) do mercurio em fungdo da temperatura. Fonte: (OS-
TERMANN; PUREUR, 2005).

Mais tarde, em 1914, Onnes também verificou que a supercondutividade pode ser
destruida por um campo magnético critico H¢, 0 que o levou a notar que existe um certa
densidade de corrente critica J-, acima da qual o material deixa de ser supercondutor.
Dessa forma, a supercondutividade pode ser destruida por trés parametros criticos: tem-
peratura, campo magnético e densidade de corrente (LUIZ, 2012).

Em 1933 Walther Meissner e seu assistente Robert Ochsenfeld descobriram que
além da perda da resistividade elétrica, um material supercondutor, quando resfriado
abaixo de 7> em um campo magnético externo, apresenta a propriedade de expelir o
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fluxo magnético de seu interior. Este fendmeno ficou conhecido como efeito Meissner-
Ochsenfeld (PEREIRA; FELIX, 2013). Por causa do efeito Meissner-Ochsenfeld os su-
percondutores sao considerados materiais diamagnéticos perfeitos (OLIVEIRA; JESUS,
2011).

Na figura 1.2 observa-se uma representacao ilustrativa do efeito Meissner, na qual,
primeiro, uma esfera supercondutora é submetida a um campo magnético externo B, a
uma temperatura 7" maior que 7. Nesse caso, a esfera estd no estado normal e o
fluxo magnético penetra em seu interior. Depois, a temperatura 7" é menor que T € a
esfera sofre uma transigéao de fase, passa do estado normal para o estado supercondutor,
levando a expulsao do fluxo magnético de seu interior.

B

T}Tc T‘:Tc

Figura 1.2: Representacdo ilustrativa do efeito Meissner em uma esfera supercondutora. Fonte:
Iffs.paginas.ufsc.br/files/2011/07/CAP6.19.07.2011.pdf em 20/07/2014.

O efeito Meissner ocorre em todos os supercondutores se 0 campo aplicado for
suficientemente fraco. No entanto, nem todos o supercondutores respondem da mesma
maneira a presenca do campo externo, o que levou a classificacdo dos materiais super-
condutores em dois tipos: supercondutores tipo | e tipo Il. Os supercondutores do tipo
| apresentam apenas os estados de Meissner (no qual, se o campo aplicado for menor
que o valor do campo critico Be, ndo ocorre penetracdo de fluxo magnético) e o normal.
Ja os supercondutores tipo I, apresentam dois campos criticos. Abaixo do campo critico
inferior Bo; tem-se o estado de Meissner, sem nenhuma penetracao do fluxo magnético.
Se o campo aplicado for maior que o valor do campo critico inferior, o fluxo magnético
penetra parcialmente no material, porém a supercondutividade se mantém, desde que
esse campo seja inferior ao campo critico superior Bes. O campo critico superior pode
ser muitas vezes maior que o campo critico inferior (OSTERMANN; PUREUR, 2005) e
(ASHCROFT; MERMIN, 2011).

Na figura 1.3 observa-se uma ilustragdo da magnetizagdo em médulo em fungéo
do campo magnético aplicado a um material supercondutor tipo | € a um material super-
condutor tipo 1l.
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Figura 1.3: Magnetizacdo em modulo em fungdo do campo magnético aplicado a um mate-
rial supercondutor tipo | (a esquerda) e a um material supercondutor tipo Il (a direita). Fonte:
Iffs.paginas.ufsc.br/files/2011/07/CAP6.19.07.2011.pdf em 17/07/2014.

No ano de 1935, os irmaos F. London e H. London formularam um modelo para
o efeito Meissner baseado no chamado modelo de dois fluidos, o qual considera que
apenas uma fragdo dos elétrons de condugéo se encontra no estado supercondutor.

O modelo formulado pelos irmaos London conseguiu explicar certas caracteris-
ticas dos supercondutores, contudo, as propriedades desses materiais permaneceram
por mais duas décadas sem uma explicacdo microscopica aceitavel (OLIVEIRA; JESUS,
2011). Foi apenas em 1957 que emergiu uma teoria completa e satisfatéria para os su-
percondutores (TINKHAM, 1996). Essa teoria ficou conhecida como teoria BCS da su-
percondutividade e rendeu a seus criadores - John Bardeen, Leon Cooper e John Ro-
bert Schrieffer (BARDEEN; COOPER; SCHIEFFER, 1957)- o Prémio Nobel de Fisica de
1972.

A teoria BCS diz que devido a interagéo elétron-fénon, elétrons, com vetores de
onda e spins opostos, podem se emparelhar formando os chamados pares de Cooper
compostos por dois elétrons e um fénon, capazes de se deslocar na rede cristalina sem
dispersao (CHAPARRO, 1991). O fénon esta associado a uma deformacéo na rede cris-
talina provocada pela interag@o entre os elétrons e os ions da rede. Como a velocidade
do elétron é muito maior do que a do fébnon, ocorre um retardamento na propagacao da
deformacado em relacédo ao elétron, fazendo com que os elétrons que compde o par de
Cooper permanegam correlacionados por longas distancias. No estado fundamental de
um supercondutor, todos esses pares de Cooper ocupam o mesmo estado quéntico for-
mando um condensado de Bose-Einstein. O resultado mais importante desta teoria € a
previsdo de que entre o estado supercondutor e o estado normal existe um gap de ener-
gia, o qual é responsavel pelas caracteristicas incomuns dos supercondutores, como por
exemplo o efeito Meissner (OLIVEIRA; JESUS, 2011).

Até meados de 1980, a temperatura critica mais elevada observada era de 23K,
no composto intermetalico Nb3Ge (OSTERMANN; PUREUR, 2005). Em 1986, Georg
Bednorz e Karl Alex Miller (BEDNORZ; MULLER, 1986), encontraram um material com
T préximo de 30 K indicando a existéncia de uma nova classe de supercondutores.
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Essa descoberta foi de grande impacto na histéria dos supercondutores e levou os dois
pesquisadores ao Prémio Nobel da Fisica em 1987. Ainda nesse ano, foi descoberto o
cuprato Y BasCuzO7_, com Ty préximo de 92 K. Vérias caracteristicas desses novos
supercondutores, denominados supercondutores de altas temperaturas, estao de acordo
com a teoria BCS, no entanto, ela é incapaz de explicar as altas temperaturas criticas
apresentadas por esses novos sistemas (OLIVEIRA; JESUS, 2011).

Atualmente, sabe-se que a supercondutividade é um fendmeno comum a quase
todos os elementos metalicos. Inclusive, o fendmeno ja foi observado em sistemas pura-
mente organicos e compostos com base em FeAS (genericamente denominados pnicti-
deos) (OSTERMANN; PUREUR, 2005). A esperanga dos pesquisadores € encontrar um
material que apresente supercondutividade a temperatura ambiente.

As inumeras aplicagdes tecnolégicas da supercondutividade, como por exemplo,
geragao, transmissdo e armazenamento de energia elétrica sem perdas de energia pelo
efeito joule; construcao de trens de levitagdo magnética; ou ainda aplicagdes medicinais,
como ressonancia nuclear magnética e a construcao de dispositivos eletrénicos conhe-
cidos como SQUID (Dispositivo Supercondutor de Interferéncia Quéntica), usados para
medir campos magnéticos extremamente baixos, como os produzidos pelo coragao e cé-
rebro, entre outras (LUIZ, 2012), justificam o esfor¢co que vem sendo feito a mais de um
século para compreender as propriedades dos supercondutores.

1.2 Materiais cupratos e o pseudogap

A descoberta da supercondutividade num composto complexo contendo lantanio,
bario, cobre e oxigénio, no ano de 1986 a uma temperatura critica de aproximadamente
30 K, causou grande impacto na pesquisa dos solidos. Esse composto, cuja férmula
quimica é Las_, BaCuOy, faz parte da familia dos cupratos (LUIZ, 2012).

Os cupratos sao supercondutores de altas temperaturas com uma caracteristica
estrutural essencial: uma sequéncia de planos atdmicos paralelos, com composigao C'uOs,
que sao responsaveis pelas propriedades eletrénicas do estado normal e pela supercon-
dutividade(OSTERMANN; PUREUR, 2005). Na figura 1.4 é esquematizada a estrutura
cristalina do composto, a qual é responsavel pela sua anisotropia planar.

No mesmo ano, observou-se que substituindo o bario por estroncio a temperatura
T se aproximava de 40 K. Na figura 1.5 observa-se a estrutura cristalina do composto
com estréncio, 0 Las_,S1,CuOs.

Entre os planos de cobre e oxigénio estdo as camadas atdémicas contendo lan-
tanio e bario (ou estréncio) e oxigénio, as quais atuam como reservatério de cargas. O
processo de transferéncia de cargas dos reservatérios para os planos de cobre e oxigé-
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Reservatorio de
<« cargas

Figura 1.4: Planos de CuO- separados por reservatorios de carga. Fonte: (CALEGARI, 2006).

MATERIAL To(K)
Lay_, ST, CuOy 40
YBCLQ CU307_$ 92

BiSryCaCusOg_y 89
BiSryCasCusOqp—a 110
TlgB(ZQCQQCUgOlO_x 125
HgBay,Cay,CuzO, 133

Tabela 1.1: Exemplos de cupratos supercondutores e suas respectivas temperaturas criticas.
Fonte:(OSTERMANN; PUREUR, 2005).

nio ocorre por meio de um mecanismo de dopagem, em que os atomos dos reservatérios
s&o substituidos por outros atomos em um estado diferente de ioniza¢ao e assim, elétrons
sao retirados ou doados aos planos de cobre e oxigénio (LOBO, 2012). A quantidade de
atomos trocada entre esses planos e o reservatorio de carga é indicada por .

Em poucos anos foram descobertos varios outros cupratos supercondutores, com
temperaturas criticas ainda mais elevadas. Na tabela 1.1 sdo apresentados alguns desses
cupratos e suas respectivas temperaturas criticas.

Além do T alto, os supercondutores cupratos apresentam caracteristicas bastante
diferente dos supercondutores convencionais (SILVA, 2009). Dentre as propriedades mais
interessantes e complexas dos cupratos dopados com buracos (elétrons removidos dos
planos de Cu(0s), estd o pseudogap. O pseudogap € um gap que aparece no estado nor-
mal. A regido que contém o pseudogap é indicada no diagrama de fases da temperatura
versus a densidade de buracos nos planos C'uO,, mostrado na figura 1.6. Pode-se distin-
guir duas regides de dopagem no diagrama. Na regiéo classificada como superdopada,
ocorre uma fase metalica normal. Na regido denominada subdopada, observa-se a fase
andmala, na qual aparece o pseudogap.

Varios experimentos evidenciam a existéncia do pseudogap, como por exemplo,
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Figura 1.5: Estrutura cristalina do composto Las_,Sr,CuQO-. Fonte: (DAGOTTO, 1994)

os de ressonancia magnética nuclear (NRM), espalhamento de néutrons e NQR (Nuclear
Quadrupole Ressonance) (RENNER et al., 1998). A técnica de ARPES (Angle-resolved
Photoemission Spectroscopy), também tem sido uma fonte significativa de resultados ex-
perimentais envolvendo a estrutura eletrénica nos planos de cobre e oxigénio dos cu-
pratos (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003). Essa técnica permite observar o gap
supercondutor, por meio de fotoemissao, através do espectro de energia obtido, conforme
observa-se na figura 1.7.
A curva mais escura mostra o espectro de energia para o cuprato Bis SroCaCus0g

conhecido como Bi2212, na regido de baixa dopagem obtido no estado supercondutor a

T*(p)
Nao-liquido
de Fermi .
- Lig. de
. Fermi
Regime do
pseudogap
Ordem
Antiferr
SC
1 »
T L
P

Figura 1.6: Diagrama de fase genérico da temperatura pela dopagem de cupratos supercondutores
dopados por buracos. Fonte: (PIUMBINI, 2013).
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Figura 1.7: Gap supercondutor do composto Bi2212, medido usando a técnica de ARPES.
Fonte:(NORMAN, 1998).

uma temperatura de 14 K. A linha pontilhada é o espectro de energia de um material de
referéncia usado para determinar o potencial quimico. O gap supercondutor esta indicado
pelas setas e € definido no ponto onde o espectro de referéncia passa pela energia de
Fermi, ou seja, no potencial quimico(CALEGARI, 2006). Na figura 1.8 pode-se observar
a evolugao do espectro de energia do composto B:2212 em funcao da temperatura. Os
painéis (a),(b) e (c) correspondem respectivamente as dire¢gbes a,b e ¢ indicadas na su-

(d)

M

I||||ll||1||||

||||||I||t|l|| _|I||||II||||I|

© L

[RERERRERN .. Ll ey INNEREENN 14

50 0 50 0 50 0
Binding energy (meV)

Figura 1.8: Espectros de energia mostrando o gap supercondutor e o pseudogap para o composto
Bi2212 no regime de baixas dopagens. Fonte:(NORMAN, 1998).
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perficie de Fermi no painel (d). A temperatura critica para os resultados apresentado é
T-=85 K. Nota-se a presenga de um gap parcial mesmo acima de 7¢, ou seja, um gap
no estado normal (pseudogap).

Na figura 1.9, observa-se que abaixo de T¢ (painel a esquerda), ndo ha superficie
de Fermi, apenas um ponto indicando o estado supercondutor. Acima de T¢, no painel
do meio, o ponto se expande criando um fragmento da superficie de Fermi em forma de
arco. Entretanto, o que se esperava, é que acima de Ty (estado normal) fosse obser-
vada uma superficie de Fermi fechada devido ao desaparecimento do gap supercondutor.
Porém, a mesma so € observada quando o pseudogap fecha, o que ocorre em T > T*
(painel da direita) (NORMAN, 1998). Existem diferentes teorias propostas para explicar a

i |I”

Tl T.<T<T* c o . |
(node) (Fermi arc) (full Fermi
surface)

Figura 1.9: Esquema ilustrativo da evolugédo da superficie de Fermi em fungao da temperatura.
Fonte:(NORMAN, 1998).

origem do pseudogap. Pode-se citar como exemplo a teoria que sugere que o pseudo-
gap origina-se de uma pré-formacao de pares ((EMERY; KIVELSON, 1995) e (KANIGEL
et al., 2008)) no estado normal. Outra teoria propde que o pseudogap se origina de um
quebra de simetria ((CHAKRAVARTY et al., 2001) e (VARMA, 2006)). Existe também
varios trabalhos ((HARRISON; MCDONALD; SINGLETON, 2007),(KAMPFAND; SCHRI-
EFFER, 1990) e (MORINARI, 2009)) sugerindo que correlagdes antiferromagnéticas de
curto alcance pode ser 0 mecanismo responsavel pelo pseudogap . Nesse trabalho, sera
adotado este ultimo cenario onde as as correlagdes antiferromagnéticas de curto alcance
produzem flutuacdes antiferromagnéticas que dao origem ao pseudogap.



2 METODO

As funcdes de Green representam um método muito util e adequado no estudo
de sistemas de particulas interagentes. Constituem-se, portanto, em uma ferramenta de
grande valia para a fisica da matéria condensada. Nesse capitulo a técnica sera apre-
sentada no formalismo de Zubarev (ZUBAREYV, 1960) e aplicada no modelo de Hubbard
(HUBBARD, 1963) em conjunto com a aproximacgao de n-polos proposta por Laura Roth
(ROTH, 1969).

2.1 Técnica das Funcoes de Green

Nesse trabalho as fungbes de Green sao calculadas tomando-se a média sobre o
ensemble grande candnico, dessa forma elas ndo dependem apenas do tempo, mas tam-
bém da temperatura. E conveniente a escolha do ensemble grande candnico, pois permite
variar o numero de particulas do sistema. Nessa secao serdo discutidas as fungdes de
Green avancgada e retardada.

2.1.1 Fung6es de Green avangada e retardada

As funcdes de Green retarda G,.(t,t') e avangada G, (t, t') sdo definidas como

A

Gy (t, ) =< A(t); B(t') = —if(t — ) ([A(t), B(#)) (2.1)

Ga(t, 1) =< A(t); B(t') >,= i0(t' — t){[A(t), B(t")]), (2.2)

onde (...) indica uma média sobre o ensemble grande candnico e < A(t); B(t') >,
uma notagao para as fungdes de Green. A funcéo 0(t) é a fungdo degrau e satisfaz as
condicoes:

1 set>0

o(t) = { (2.3)

0 set<0.

Os operadores A(t) e E’(t) podem ser expressos na representacdo de Heisenberg da
seguinte forma (em um sistema com unidades de i = 1):

A(t) = Mt fe—itt (2.4)
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B(t') = Ml Ao (2.5)
O hamiltoniano 7 é descrito como:
H=H-uN (2.6)

onde u é o potencial quimico, Néo operador numero de particulas e H éum operador
hamiltoniano independente do tempo. Por fim, [fl, é] indica um comutador ou anticomu-
tador:

[A,B] = AB —nBA (2.7)
com n = +1. O sinal de 1 depende se A e B sdo operadores que obedecem a estatistica
de Fermi-Dirac (n = —1) ou de Bose-Einstein (n = +1). Ao reescrever as equagdes 2.1 e
2.2 em conjunto com a equagao 2.7 obtém-se as fungdes de Green na seguinte forma:

G, (t, 1) = —if(t — ) {(A@)B(t')) = n(B)A(1))} (2.8)

Ga(t,t') = ib(t' = O{(AB() — n(B()A(1))}. (2.9)

As equacdes 2.8 e 2.9 ndo sdo definidas se ¢t = t/, devido a uma descontinuidade na
funcéo degrau (equacao 2.3) que nao é definida para t = t’. Por outro lado, quando ¢ # t/
tem-se dois casos:

Gr(t,t'):() se t<t, (210)
Gu(t,t')y =0 se t>1t. (2.11)

No equilibrio termodinamico, essas fungdes de Green dependem de t e ¢’ somente através
da diferenga (¢ — t/).

Para demonstrar tal afirmacéo considera-se um operador O qualquer. A média de uma
variavel fisica representada pelo operador O ¢ definida pela seguinte expressao:

Tr{OeP*}

~ (2.12)

(0) =

sendo Z = Tr{e” 5”} a funcao de particdo para o ensemble grande candnico e § = k
sendo T a temperatura e kz a constante de Bolztmann. Da mesma forma, (A(t)B(t )>
definida como:

(A(t)B(t") = ETr{e_’BHe’HtAe_mtemt Be ™} (2.13)
na qual pode-se trocar ciclicamente os operadores dentro da operacao traco:

(A(t)B(t)) = %Tr{e—ﬁ”ﬂem(t—t’>Ae—ﬂ*<t—t’>B} (2.14)
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e obtém-se:
(A B(E)) = %Tr{e‘ﬁtfl(t _ B (2.15)

0 que permite escrever as fungées Green como

~

< At)B(') >=< A(t —t"); B(0) > (2.16)

ou ainda
G (t,t") =G, (t -1 (2.17)
Go(t, 1) = G, (t —t) (2.18)

mostrando que as funcdes de Green dependem de t e ' apenas através da diferenca
(t—1t"). O resultado 2.16 nos permite fazer a transformada de Fourier em G(t —t') e obter
G(w).

2.1.2 Equagdes de Movimento

Definidas as fungdes retarda e avangada, o préximo passo € o calculo de suas respec-
tivas equacdes de movimento.
Os operadores /l(t) e B(t) satisfazem a equag&o de movimento:

iLA— Af— A (2.19)
dt
na representacdo de Heisenberg, com A = 1. Derivando em relagdo ao tempo t as

fungdes de Green, definidas nas equagdes 2.1 e 2.2, obtém-se a equacédo de movimento:

d d - A d . . d . .
i—Gry =i— < A(t), B(t') >= —0(t — t'){[A(t), B(t)])+ < i—A(t); B(t') > (2.20)
dt dt dt dt
que é valida para ambas as fungdes de Green, desde que % = —%Ef). Usando a
relacao
t
o(t) = / 5(r)dr (2.21)
emqueT=t—t'e
1 [ _.
i) = By /OO e “Tdx (2.22)
pode-se reescrever a equacao 2.20 como:
. d / 1 oy . d + N~
i—Gho =0t —t)([A@), B{t))+ < i—A(t); B(t') > . (2.23)

dt dt

Considerando a equacao de movimento dada pela equagao 2.19 é possivel reescrever a
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equacao 2.23 na seguinte forma:

Z%G =6t — )WA@W), B+ < {AWH) — HOAD B > . (2.24)

Nota-se que a equacdo de movimento da fungédo de Green G, de dois operadores
depende de uma nova fungdo de Green de quatro operadores, ou seja, de uma fungao
de Green de ordem superior. Se a nova fungao de Green for diferenciada para obter sua
respectiva equagao de movimento, surgira uma nova funcao de Green, de ordem maior
ainda. Se esse processo for repetido infinitas vezes, sera gerado um conjunto infinito
equacoes acopladas. Portanto, € necessario tratar essas equagdes de movimento para
reduzir um conjunto infinito de equagées de movimento para um numero finito de equa-
cbdes. Embora existam diversos métodos que podem ser usados para tratar esse conjunto
de equacgbes, como por exemplo Hartree-Fock e Hubbard | (HUBBARD, 1963), todos en-
volvem algum tipo de aproximacao. Nesse trabalho, a aproximagao de n-polos, proposta
por Laura Roth (ROTH, 1969), sera utilizada para obter as equagdes de movimento para
as fungdes de Green. Esse método sera discutido na secao 2.3.

2.1.3 Funcdes de correlagao

A média no ensemble grande canénico do produto de operadores na representagédo de
Heisenberg dada por
Fpa(t,t') = (B()A(t)) (2.25)

ou
Fas(t,t') = (A(t)B(t)) (2.26)

€ denominada funcao de correlacao. No equilibrio termodinamico, Fyp € Fz4 dependem
de t e t’ somente através de 7 = ¢t — t’ (assim como as fungdes de Green). Porém,
as fungdes de correlagcdo nao contém o fator 6(7) de descontinuidade, sendo definidas
quando t = t/, o que resulta em:

Fpa(t —t') = Fa(0) = (B(t)A(t)) = (B(0)A(0)) (2.27)

Fap(t —1') = Fap(0) = (A(t)B(t)) = (A(0)B(0)). (2.28)

Através dessas médias, pode-se obter os valores médios de varias quantidades fisicas
importantes, como o nimero médio de ocupacao (N), a susceptibilidade magnética x e

~

o valor médio de energia total (#) do sistema.
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2.1.4 Representacao Espectral

A representacao espectral para as fungdes de correlagcéo € dada por

Fpa(t) = (B(tA(t)) = /OO J(w)e M dy (2.29)
e o
Fan(r) = (A0 B() = / T(w)ePe= =) g, (2.30)
onde
Jw)=2"" / (C3A(0)C,)(C2B(0)C,)e PP5(E, — B, — w) (2.31)

é a intensidade espectral. C, e E, sao, respectivamente, as autofungdes e autovalores

do hamiltoniano #. A representacao espectral € uma ferramenta matematica importante

para a andlise de propriedades analiticas das funcbes de correlacdo. Pode-se obter a

representacao espectral para as fungdes de Green através das fungdes de correlagao.
Considerando que G..(E) é a componente de Fourier de G,.(7) tem-se

G.(1) = / G.(E)e FTdE (2.32)
e .
G.(E) = — / G (T)e FTdr . (2.33)
21 J_ o
Substituindo-se a equacao 2.33 na equagao 2.8 chega-se a
Go(B) = 5 [ dreP OO ANBE) - BOAD)) . (234
T J_ o

Pode-se reescrever a equacgao 2.34 usando a representacado espectral das fungdes de
correlagdo Fpa(T) € Fap(T):

G.(E) = /00 dwJ(w)(ef — n)% /00 dre'E=)79(7) (2.35)

—00 —0o0

onde a fungdo degrau 6(7) pode ser escrita como

0(1) = /OO eTo(r)dr ¢ —0 (¢>0) (2.36)

o0

ou ainda, usando a forma integral para a funcao delta (equacao 2.22), obtém-se

o(r) = /_ R (2.37)

" or oo T i€

Deve-se considerar que x € uma variavel complexa e que a integral definida na equagao
2.37 é executada sobre o contorno mostrado na figura 2.1. O integrando tem um p6lo no
semi-plano inferior onde x = —ic. Quando 7 > 0 o contorno deve ser fechado pelo semi-
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plano inferior, encerrando a singularidade em —is, nesse caso a integral da equacao 2.37
€ igual a um. Ja quando 7 < 0, o contorno deve ser fechado pelo semi-plano superior,
resultando em 6(7) = 0.

-mk\_is foo  —oo $ig

=0 =0

Figura 2.1: A figura acima mostra os pélos no eixo imaginario e os contornos de integragéo por
t—t >0et—1t <0.Fonte: (ZUBAREV, 1960).

Usando as equagdes 2.22 e 2.37 chaga-se a:

1 [ . 1 1
dre'E=g(r) = — ———— (2.38)

o oo T mE—w+ie

e entdo, as componentes de Fourier das fungdes de Green retardada e avangada sao,

respectivamente,
G, (E) 1/OO<°” ) () (2.39)
r = — et — W) —/——— .
2r J_ o 1 E—w+ie
° 1 [ d
W
oF)=— wb _ _ . 2.4
GulB) = 5= | (e =I5 (240
As equacdes 2.39 e 2.40 podem ser reescritas na seguinte forma:
1 [~ dw
ra(E) = — wB _ — 2.41
Grol) = 5= | (@ =)= 2.41)
onde o indice r corresponde ao sinal + e o indice a ao sinal —. Agora, assumindo £
como uma variavel complexa obtém-se:
1 [~ dw G.(E) ImE >0
wp _ r
— e“” —n)J(w = 2.42
or ) ¢ I g { G.(E) ImE <0. (242

Dessa forma a fungéo G, , pode ser considerada como sendo uma fungéo analitica no
plano complexo com uma singularidade no eixo real. As componentes de Fourier G, (E)
e G,(F) podem ser consideradas como componentes de uma mesma fungéo da variavel
complexa E. A descontinuidade da funcéo de varidvel complexa E, G(E), fornece a
intensidade espectral J(w) através da relagéo

G(w+ie) — G(w — ie) = —i(e’ —n)J(w), (2.43)
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sendo w uma variavel real. Voltando a equacao 2.42 pode-se reescrever 2.43 na seguinte

forma:
Glw +ie) — Glw — i) = — /Oo (@ ) J(E—— L yiE (a4
2r J_ o w—FE+ie w—-—FE—ie
Usando a representagao
(@) = gt~ ) (2.45)

2wt x —ie  x +1€e
para fungao ¢, chega-se a expressao 2.43. Finalmente, as fungbes de correlagdo podem
ser escritas em termos das componentes de Fourier das funcées de Green como:

* Gw +1e) — G(w — ie)

Faa(r) = (BUYA(®) = i /_ i o-a g (246)
Agora, usando a seguinte identidade
1 1 .
=P Find(E —w), (2.47)

E—w+ice EF—-w
onde ¢ — 0, ¢ > 0, e P denota o valor principal da integral e considerando-se que £ — w
€ uma quantidade real, as fungdes de Green podem ser expressas na forma

1 *° dw i
—— wh _ — (BB
GiE) = 3P [ (7 =)=~ 5 = I(E) (24
© 1 o d '
- wB _ w Y Es
GuB) = 5P [ (7 =) g+ 5 = I(E), (249)
da qual segue uma conexao entre as partes real e imaginaria das funcdes de Green:
P [~ ImG,
ReG,(E) = — / G ) o, (2.50)
T ) oo w—FE
© P [~ ImG
ReGo(E) = —— / ImGa(w) , (2.51)
T ) oo Ww—F

onde J(w) € uma quantidade real.

2.2 Modelo de Hubbard

2.2.1 Descricdo do modelo

O modelo de Hubbard de uma banda € um dos modelos mais simples e adequados
para descrever sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Esse modelo foi intro-
duzido simultaneamente por Hubbard (HUBBARD, 1963) ,Gutzwiller e Kanamori em 1963
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(ROTH, 1969), na tentativa de compreender o magnetismo de metais de transigées. O
hamiltoniano do modelo de Hubbard de uma banda é dado por:

H = tl-jcl’gcjya + % Z N oM —g - (2.52)
(if),o 4o

Esse modelo expressa dois comportamentos contrarios: o primeiro termo representa
os elétrons itinerantes e é responsavel pelo comportamento metalico; o segundo termo
esta relacionado com a interagdo Coulombiana local e sua predominancia leva ao com-
portamento isolante (isolante de Mott) (FAZEKAS, 1999).

O simbolo (...) representa uma soma sobre os primeiros vizinhos do sitio i. A quanti-
dade t;; esta relacionada a energia cinética dos elétrons, e U € potencial repulsivo Cou-
lombiano. O operador de criacao é;(, cria um elétron no sitio ¢ com spin ¢, enquanto o
operador ¢; , destréi um elétron no sitio j com spin 0. 7; , = éj,aéiva € denominado opera-
dor numero de particulas e sua fungao é contar o nimero de particulas com spin ¢ =1,
em um dado sitio 7. Por serem operadores fermionicos (que obedecem a estatistica de
Fermi-Dirac) satisfazem as seguintes rela¢des de anticomutagao:

{Cir el oy} = 610000 (2.53)
{éi’g, éj’ol} = 0 (254)

Um sitio particular da rede pode encontrar-se vazio, individualmente ocupado ou du-
plamente ocupado. Devido a forte repulsdo Coulombiana U, a dupla ocupacgéo é energe-
ticamente desfavoravel, portanto pode ser suprimida (VOLLHARDT, 2012). A figura 2.2
mostra uma ilustracdo esquematica de um sistema descrito pelo modelo de Hubbard.

.-.+O_> _b_’ ®--_->
time ’

Figura 2.2: llustragdo esquematica de um sistema descrito pelo modelo de Hubbard. Fonte: Site
www.ann-phys.org em 15/07/2014.
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Para o caso de uma rede quadrada, a relacao de dispersao é:
ep = 2t(cos(kza) + cos(kya)) (2.55)

onde t € a amplitude do salto para primeiros vizinhos.

2.2.2 (Casos limites

No estudo do modelo de Hubbard de uma banda, a competigao entre a itineréncia t e
a repulsao coulombiana U sao topicos fundamentais. A discusséo sobre esses dois com-
portamentos opostos pode ser levada ao limite de banda e ao limite atdbmico do modelo.

Limite de banda U=0

Para o casoem que U = 0 e t # 0, ndo ha interagédo entre os elétrons da banda. Serao
consideradas duas situacoes.

Situacgao 1: o sistema possui uma densidade eletronica média de dois elétrons por sitio
(n = 2), que é a ocupacao maxima permitida pelo principio de exclusdo de Pauli, nesse
caso a banda estara totalmente preenchida e nao existem estados acessiveis acima do
nivel de Fermi. O sistema sera um isolante.

Situagéo 2: o sistema possui uma densidade eletrénica média por sitio 0 < n < 2.
Nessa situagdo, a banda estara parcialmente preenchida e havera estados acessiveis
acima do nivel de Fermi. O sistema sera um metal.

Dentro desse limite, é possivel calcular, analiticamente, a energia dos elétrons em fun-
¢ao do vetor de onda k. Considerando o caso de um rede quadrada, a energia ¢;; sera
dada pela equacao 2.55 em que k é um vetor na primeira zona de Brillouin e ¢ é um
parametro de rede (VALENTIM, 2010).

Limite atémico t=0

Para o casoemquet = 0 e U # 0, o sistema se reduz a um conjunto de sitios
independentes que pode ser descrito pelo hamiltoniano #,, = Z]. [f[j. O espectro de
energia de um Unico sitio do sistema € descrito pelo hamiltoniano de Hubbard:

Hj=eu Y fjo+Uhjpi, . (2.56)

O primeiro elétron que entra no sitio 7 tem um energia ¢,;,. Se um segundo elétron é
adicionado, o sitio passa a ter uma energia total de 2¢,,+ U, o0 que significa que o segundo
elétron foi colocado no nivel de energia ¢,,+U. Esse esquema, representado na figura 2.3
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(a esquerda), é fundamentalmente diferente do espectro de energia do elétron livre. Para
o caso do elétron livre, o primeiro elétron pode ser posto em qualquer nivel de energia
desejado. Para o caso considerado, como pode ser observado na figura 2.3 (a direita), o
elétron s6 pode ocupar o nivel de energia ¢,; + U se o nivel ¢,; ja estiver preenchido.

€a +U 2 S

— L — -
€at €at + U H

Figura 2.3: A esquerda, esquema dos niveis de energia e a direita, densidade eletrénica n em
funcdo do potencial quimico u, de um sistema descrito pelo modelo de Hubbard para t=0 e U
finito.Fonte: (FAZEKAS, 1999)

Nesse limite, quando a densidade eletrbnica média por sitio € n = 1, o sistema é
um isolante de Mott (FAZEKAS, 1999). Nesse trabalho, serd estudado o caso em que
t #0eU # 0, portanto pode haver uma competi¢cdo entre o termo cinético e o termo de
interacao.

2.3 Aproximacao de n-polos

Nessa secao sera discutida a aproximacao de n-pélos, proposta por Laura Roth, com
o fim de aperfeicoar o procedimento de desacoplamento Hubbard-I. A aproximagao de
n-polos é adequada para tratar sistemas de elétrons fortemente correlacionados (ROTH,
1969). O problema das fortes correlagcbes entre elétrons em bandas estreitas € conside-
rado através do modelo de Hubbard de uma banda descrito anteriormente, na represen-
tagdo da segunda quantizagao, pelo seguinte hamiltoniano:

2 U

H= Z tiicl ¢ + 3 Z i o Pi (2.57)
<<Z]>>70 1,0

A equagé&o de movimento do operador ¢; ., presente no hamiltoniano de Hubbard, é:

d .
i@éip - [éiﬂ, H](,) - Uﬁi,,géi7g + ; tijéj,a . (258)

Nessa equagdo notamos a presenca de um novo operador, 7, _,¢;, que € dado pelo
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produto de dois operadores, cuja equagcao de movimento é:

@'%m,_géw = [Ri—obio, H](<) = Uhi_gtiot Y tij(fi—oliotel ,8j_alio—¢] ,¢i_obic).

! (2.59)
Novamente, observa-se a presenca de um novo operador, sendo esse um produto de
trés operadores. Se a equagao de movimento para esse novo operador fosse calculada,
surgiria outro novo operador, de ordem maior que 0s anteriores. Seguindo esse processo
infinitas vezes, teria-se um conjunto infinito de equacao acopladas. Dessa forma, faz-
se necessario usar algum método para tratar essas equagbes de movimento. Em seu
tratamento, Hubbard aproxima o ultimo termo da equagé&o 2.59, considerando que 7; _,
pode ser substituido por seu valor médio (n; _,) e que dos trés termos entre parénteses,

os dois ultimos se cancelam, o que resulta em
(i =i H] 2 Uhi _gbi + (Rig) Y tijlo (2.60)

que permite resolver o sistema de equagdes formado pelas fungdes de Green acopladas.
Hubbard assume também invariancia translacional (n; _,) = n,, ou seja, a ocupagao
média independe do sitio.

No procedimento proposto por Roth, usa-se um conjunto finito de operadores {An},
que deve representar as excitagées mais importantes do sistema, para linearizar a equa-
cao de movimento

[A,, H] = Z K A (2.61)

A matriz K pode ser obtida anticomutando os dois lados da equagao 2.61 com AL, sendo
flp um elemento de {A,}. Entdo, toma-se a média termodinamica, em ambos os lados
da equacao, o que leva a

([[An, H), Al] ZKW [Ap, Al]L) (2.62)

ou, se as matrizes energia e normalizacao forem definidas como

Epm = ([[An, H], AL (2.63)
e
Nom = ([An, AL ]+) (2.64)
tem-se, em notacao matricial
E = KN, (2.65)

ou ainda
K=EN. (2.66)
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Uma vez que é possivel calcular E,,,,, € N,,, € que N,,,, € uma matriz ndo singular, isto
é, que tem inversa, pode-se determinar K,,,. No entanto, é preciso lembrar que os au-
tovalores de K correspondem as singularidades das fun¢des de Green, logo € essencial
que eles sejam reais, ou seja, K deve ser uma matriz hermitiana. A ordem de K, assim
como de E e N, é igual ao numero de elementos do conjunto de operadores {fln}.

Para calcular as funcdes de Green, usa-se a equagao de movimento das fungdes de
Green, escrita na seguinte forma:

w < A(t); B(t') >= ([A(t), B(t)] )+ < [A(t), H]; B(t') > . (2.67)
Substituindo a equacao 2.62 na equagao 2.67 obtem-se

w < Ay B>=([A,, B],) + Z K < A B> (2.68)

ou ainda, usando as equagodes 2.62, 2.63 e 2.64

com
g =N(wN-E)™ " (2.70)

Considerando o caso em que B = Al | sendo A,, um membro do conjunto {A,},
pode-se definir uma matriz de fun¢des de Green G tal que

K A AT >= G, (2.71)

0 que nos leva a
G = N(wN—-E)"'N. (2.72)

Assim os elementos da matriz de fungdes de Green G dependem apenas da matriz ener-
gia E e da matriz normalizagdo N.
No espaco reciproco os elementos da matriz das fungdes de Green podem ser escritas
na seguinte forma:
2
E
=y (2.73)
W — W.
i=1 k N
onde Z, ; , s40 0s pesos espectrais e w, ;; , sao as relagdes de dispersdo das quasiparti-
culas que correspondem aos polos das fungoes de Green. No caso geral, para o estado
normal do modelo de Hubbard, tratando as equagdes de movimento com a aproximagao
de n-polos, G,;U possui dois pélos dados por:
Ut gt W, X,
wl,a,k - 9 - 9 ’

(2.74)
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U+€E+WE,—0 XE,U
Wy ok = 9 + 5 (2.75)

expressas em termos da quantidade X , = \/(U — et Wi ) +4n_o)(eg — Wi ),
da interagdo Coulombiana U, da banda n&o interagente ¢;; e de uma quantidade denomi-
nada deslocamento de banda W} . O deslocamento de banda W _ desempenha um
papel importante, pois além de deslocar a banda nao-interagente para energias diferen-
tes, pode também estreita-las ou alargéa-las.

Conforme o procedimento original de Roth (ROTH, 1969) introduz-se o deslocamento
de banda W,gy_g como:

bR A oNjo + PjoMjo
(o) (1= (o)) Wi, = = > tij(njo —2mjg) — Y ety {2 DMy | (2.76)

J#i J#i 1= Fofs
jolj—o + BjaMj—s | QoNj—o + Bjo(nj—o — mj,fa)}
1 + ﬁa 1— ﬁa
em que
n] o mJ"J
= 2.77
B P (2.77)
’ /
m] o/ MN—o — n] o
= , 2.7
6]7 1 — <n_a> ( 8)
com |
_at o _ 11
Njo = (¢ 4Cjo) = Il Z?{f(w)GEwa (2.79)
k
® 1
Mo = (El 0 —oCja) = === ?{ Fw)GEdw (2.80)
2L z
em que foi usada a notagcdo (BEENEN; EDWARDS, 1995)
. 1 A
(AB) = —_]{f(w) < B A> (2.81)
271
para relacionar a funcéo de correlacdo com a fungcéo de Green, onde
1
= — 2.82
J@) = 5 (2.82)

é a fungéo de Fermi. G' e G}? séo elementos da matriz das fungdes de Green G.
O célculo da matriz das fungbes de Green G serd abordado novamente no capitulo 3,
tanto para o estado normal como para o estado supercondutor.



3 FORMULACAO DO PROBLEMA

As fungdes de Green representam uma técnica muito adequada na analise de siste-
mas fortemente correlacionados. Através da técnica das fungdes de Green pode-se ana-
lisar propriedades termodindmicas, como energia por particula do sistema (KISHORE;
JOSHI, 1971), calor especifico e potencial quimico, ou ainda, analisar a evolugédo de im-
portantes quantidades fisicas, como por exemplo, densidades de estados e estruturas de
bandas renormalizadas (NAZARENO, 1986). Nesse capitulo, sdo calculadas as fungdes
de Green para o estado normal e supercondutor de um sistema de elétrons fortemente
correlacionados, descrito pelo modelo de Hubbard de uma banda discutido no capitulo
2. As funcoes de Green sao apresentadas através de valores médios termodinamicos
no ensemble grande candnico. Na sessao 3.1 sdo calculadas as funcdes de Green para
o estado normal do modelo de Hubbard de uma banda e na sessao 3.2, calcula-se as
funcdes de Green para o estado supercondutor.

3.1 Estado Normal

O modelo de Hubbard de uma banda estudado nesse trabalho, como ja foi discutido
na segao 2.2 do capitulo 2, é descrito pelo seguinte hamiltoniano:

H = «%;o tisll y¢i0 + % z(; T Y— Z; R o (3.1)
Nota-se que ha um terceiro termo nesse hamiltoniano, relacionado ao potencial quimico
1, 0 qual nao esta presente na versao do modelo introduzido na equacao 2.52. Os dois
primeiros termos do modelo ja foram descritos na secéo 2.2 do capitulo 2. A adicdo desse
terceiro termo deve-se ao fato de que as fungdes Green sao calculadas considerando o
ensemble grande canénico.

Para descrever o estado normal do sistema (estado no qual o parametro de ordem su-
percondutor é nulo) foi escolhido o conjunto de operadores {A,} = {¢.,, ¢ o7 o }. Esse
conjunto de operadores deve representar as excitagbes mais importantes do sistema.

Depois da escolha de {fln}, 0 préximo passo para se obter a matriz das fung¢des de
Green, é calcular as equagdes de movimento do conjunto operadores {An}. Tem-se
entao:

Ciors 7:1] = Z tijCjo + UCioNi—o — UCiq (3.2)
J
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[Ci,oni,foy E tuczocz —c ] E tl]CZUC] O'C’L O‘+§ t’LjC_]O‘nZ U+(U M)C'Lonz —0o -

J J
(3.3)
Com as equacgdes de movimento acima, pode-se obter os elementos da matriz energia
E definida na equacao 2.63:

By =ty + Ulivy )0, — by (3.4)
By = t;5(j,—o) + Uiy, —5)0ij — p(fti,—o)0i; (3.5)
Eo = tij(ni—) + Ulfi—o)0ij — 14, —0) 03 (3.6)
e
By = (U = p){i—o)0i5 + tij(g)” + (o) (1 = (_5))Wij 4 (3.7)
com

(o) (1 = () Wijimg = —tij(R_g)® + tis 3 (&) Le1_ohio)bij + tis D (&l _,85,—oMj0)0i; +(3.8)
! l

iy Y (8] _olima)bij + tig (608 8 o) — (el 850Ci0ti—a) + tij (R —oTi o).
l

Na condi¢ao de invariancia translacional de um sistema paramagnético, considera-se que:
(i) = (N—g) - (3.9)

A transformada de Fourier dos elementos E\2) é dada por
E®) — =7 Ze%k 2) B, (3.10)

em que L representa o numero de sitios do sistema. Até aqui havia sido omitida a depen-
déncia dos elementos da matriz energia E em i e j, apenas para simplificar a notacao.
A matriz energia E, no espaco reciproco, para o estado normal é dada por:

ep+Ullo) — ez —n+U)n-o)
E = (3.11)
(eg — n+U)(f-q) U = w){fo) + eg(iio)* + 1o W _,
com 1
=7 D ety (3.12)

Mo = (o) (1 = (1)) (3.13)
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_ s . . 1 (BB,

nfo-WE’io_ = — Z tij <C;[7_0Cj770-(1 —Njo — nj,0)> + Z Z elk'(Rl Rj)tij (314)
J#i J#i

((ﬁjv—rfﬁi,ﬂf) - <ﬁ0>2 + <é;r',—aéj7aéz,aéi,0> - <é;,—aé;,aéi,véi,—a>) :

Para uma rede quadrada, a relagdo de disperséo ¢;; pode também ser escrita na forma:
ep = 2t(cos(kza) + cos(kya)) — 4tocos(kya)cos(kya) (3.15)

em que a é 0 parametro da rede.

Para se obter explicitamente a matriz de funcbées de Green é necessario ainda, calcular
a matriz normalizagdo N, definida na equacgéo 2.64. Considerando o modelo introduzido
na equacgao 3.1 e o conjunto de operadores {An} obtém-se:

Nig = Nai = Nap = (14 )04 (3.17)

Seguindo o mesmo procedimento usado para obter a matriz energia E, faz-se a trans-
formada de Fourier dos elementos N,,,,, € chega-se a seguinte matriz normalizacao N:

N = (3.18)

Calculadas as matrizes energia E e normalizagdo N, € possivel obter a matriz de
funcdes de Green dada pela equagéo 2.72.
Considerando que
D=wN-E, (3.19)

a relagao 2.72 pode ser reescrita como

G =ND 'N. (3.20)
Calcula-se entdao a matriz D:
Dll D12
D=
D21 D22
(3.21)

com
D11 =W —&g— U<ﬁfa-> + % (322)
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Dy =w(n_o) — (e — p+ U)(fi—s) (3.23)
D21 = w(ﬁ_g> — (€k — U + U) <7/>I/_0'> (324)
e
Dy = w<ﬁ—0> - (U - y’) <TAL—J> - €E<ﬁ—a>2 - ﬁ—UWE7_0— . (325)
Na equacéao 3.20 nota-se que € necessario calcular a inversa da matriz D para obter a
matriz G.
Sabendo que:
f(A)T
Al — M (3.26)

Al
em que A~! é a matriz inversa de uma matriz A qualquer, Cof(A)’ é a matriz transposta
da matriz dos cofatores de A e |A| é o determinante de A. Dessa forma, obtém-se

1 D22 _-D12
D' = — , (3.27)
D
_D21 Dll
onde
ID| = D11D3 — D12 Dy (3.28)

Finalmente, a matriz de fungdes de Green do estado normal pode ser escrita como:

1 1 <ﬁ7cr> D22 _D12 1 <ﬁfo'>

G=—
D|

(M) (o) — D Dy (n_g) (o)

ou ainda, deixando explicita a dependéncia em relagdo ao vetor de onda k e ao spin o,

tem-se:
11 12
Gr, G,
G-= , (3.30)
21 22
G, G,
em que
Gy, = DaZ (Dat Delna) + Dulio)” (3.31)
’ ID|
Doy — D)y + (Dyg — Do) (o)
Gy, = Pr= D) >|]+3|( = D)ol (3.32)
Doy — Do) (_y) + (Dyy — Dyo) (o)
o2 :( 29 21)(” >+( 11 12)<n > (3.33)

k,o |D|
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(Dag — Doy + D1y — Do) (i )?
D]
Mais adiante, a funcédo de Green G};U sera usada para obter o potencial quimico e a

G¥ = (3.34)

fungéo de Green G2 seré usada no célculo do deslocamento de banda W7 _,.

3.1.1 Bandas Renormalizadas

Os elementos da matriz de fungdes de Green possuem o denominador em comum,
dado pela equagéo 3.28. Combinando as equagdes 3.22-3.25, |D| pode ser reescrito

como.:
ID| = aw® + bw + ¢ (3.35)
com
a=T_,, (3.36)
b = (n—=U)lio) —eplii—o)® —=Ti_oWi _, — (e + Ulito) — p){its) (3.37)
—2(ez — i+ U){inp)?
e

¢ = (g +Ug) = )(U =)o) +epln o)+, W _,)  (3.38)
—2(eg—p+U)(n_y).

Como esse polindmio é de 2° grau, pode também ser expresso na seguinte forma:
ID| = (w — w17,—€»7a)(w — w27,—570_) (3.39)

onde w, ;, € w,;, S80 0s polos das fungdes de Green e satisfazem a condicéo |[D| =
0, ou seja, sdo as raizes do polinbmio de 2° grau dado na equacao 3.101. Portanto,
calculando essas raizes obtém-se as bandas renormalizadas.

Usando a férmula de Bascara,

—b+Vb? — 4ac
wLQ,E,O’ = 2a ) (340)
obtém-se as raizes:
- U+5E+WE,7U_2N X,;o 341
wl,l;,cr - 2 - 2 ( . )
e
Utep+We_ =21 Xg,
Wyfo = 5 : + 2’ , (3.42)
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com X , = \/(U — et Wi )P +4(n-o)U(eg — Wi _,).

Nesse ponto ja € possivel obter resultados numéricos para as bandas renormalizadas
no meio preenchimento ({(n_,) = 1). Para obter resultados numéricos fora do meio preen-
chimento, é necessario ainda obter a expressao analitica que relaciona a ocupagéo (n_,)
ao potencial quimico.

3.1.2 Potencial quimico

A fungao de Green G}g’la € um dos elementos mais importantes da matriz de fungoes
de Green G porque esta relacionada a fungao de correlagdo nimero de ocupagao (n_,),
e portanto, pode ser usada para calcular o potencial quimico ;. para uma determinada
ocupagao.

Partindo da equacéo 3.31 e substituindo os elementos da matriz D em G};la obtém-se:

1 _ GaW + G (3.43)

k.o (w - wl,E,a)(w - MQ,E,U)

onde
Go = TN—g (3.44)

e

9o = _5E<ﬁ—a>2 —(U—=p)(n_s) _ﬁ_O—WE7—U+2(€E+U_ILL) <ﬁ—0>2 - (5E_M+U<ﬁ—0>><ﬁ—a>2'
(3.45)
Com o intuito de usar a identidade introduzida pela equagao 2.47 no capitulo 2, decompde-
se a fungéo de Green G};}I em fragdes parciais. Assim, obtém-se
Gll o Zl,l;,o ZZ,E,U (346)

ko _ . — N
w wl,k,a w wQ,k,o

em que 0s pesos espectrais sao dados por

1 U =2("y)) —ep+ Wi,
/A ’ 47
Lk,o 9 + 2X, (3 )

Zogo=1-2

(3.48)

l,E,a .

O numero de ocupacéo € calculado usando a relagéao 2.81:
. 1
(g) = 7 D (i) = 2m - Z ]4 f(W)G}L (w)dw. (3.49)
E

A equagéao acima depende do potencial quimico x através das bandas renormalizadas
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3.1.3 Deslocamento de banda W |

Uma das propriedades mais interessantes e complexas dos supercondutores de altas
temperaturas dopados com buracos, € a presenga de um gap no estado normal, denomi-
nado pseudogap e que ocorre na regidao chamada de underdoped.

O pseudogap foi observado pela primeira vez em experimentos de ressonancia magné-
tica nuclear (NMR) (SILVA, 2009). Outros experimentos também confirmaram a presenca
de um gap no estado normal, como por exemplo, experimentos utilizando ARPES (An-
gle Resolved Photon Emission), espalhamento de néutrons e NQR (Nuclear Quadrupole
Ressonance), (RENNER et al., 1998).

A existéncia do pseudogap ainda nao foi satisfatoriamente explicada pela fisica da
matéria condensada. Do ponto de vista tedrico existe a proposi¢cao de que a presenca
de correlagGes antiferromagnéticas de curto alcance pode ser o mecanismo responsavel
pela presenca do pseudogap (CALEGARI; MAGALHAES, 2011).

Sabe-se que a funcéo de correlagao (5} . §i>, presente no deslocamento de banda
Wr _,, pode estar associada a correlagoes antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS,
1995). O procedimento de Roth para o céalculo do deslocamento de banda WE,_J descarta
a dependéncia da funcéo de correlacao (§j . §i) no vetor de onda k, o que faz com que
a funcéo de correlagéao <§j . §i> seja constante na primeira zona de Brillouin. Contudo, a
estrutura de <§j : §i> no espago dos k’s é fundamental para o surgimento do pseudogap,
como mostram alguns estudos (CALEGARI; MAGALHAES, 2011).

Como nesse trabalho tem-se o interesse de investigar o pseudogap, o procedimento
de Roth foi aprimorado, de forma a incluir adequadamente a dependéncia em k no calculo
do deslocamento de banda W, _ e consequentemente na fungao de correlagao (S;-S)).

O deslocamento de banda introduzido pela equacéo 3.14 pode ser reescrito na se-
guinte forma (BEENEN; EDWARDS, 1995):

1 L o
MWy, ==Y ti (el 650 (1 =iy =y ) + 1 > eI (NN (3.50)

i J#
N+ e ik tii(S; - Sy =Y e I (e el e otis)
J#i J#
onde, como pode-se notar, a fungdo de correlagéo (5 S, ;) aparece explicitamente.

Através das seguintes definicoes

== el b0 (1= i — Ry —0)) (3.51)
i



ij,0 Z
J#i
A = R (5, 5)
J#i
e
3 ik-(R;—R; Y
D == S oy )
J#

a equacao 3.51 pode ser reescrita como:

BaWe, =3+ 3R R0 8, 420},

15,0 z]cr
J#i

Sendo a transformada inversa de Fourier de \;; , dada por

1 B B
Njo =7 YT,

q
a equacao 3.55 pode ser escrita na forma:
nU Fo = /\+Z Zk(R7 th { Z —Z(I(RJ Rz))\((;;

JFi

—iq-(R; —R)y(2) - —iq(R;—Ri)y (3)
Lze ’\qiaJrLZe TN}
q

ou também como

Y M M R

J#i

Pode-se reescrever a equacao acima como:

Ty M—A+Z Ze B ) A2 4 A8y

q J#u

Assim é possivel identificar a relacao de dispersao

- 1 AT -
o= S

Por fim, o deslocamento de banda W, __ pode ser escrito como:

ﬁUWEJ =+ Z&(E— (f)Fq*
7
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(3.52)

(3.53)

(3.54)

(3.55)

(3.56)

(3.57)

(3.58)

(3.59)

(3.60)

(3.61)

(3.62)
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em que ¢ e k sao vetores de onda da primeira zona de Brillouin.
Os resultados para as bandas renormalizadas, cujo o deslocamento de banda W; e
calculado dessa forma, sdo apresentados mais adiante, no capitulo 4.

3.2 Estado Supercondutor

O estudo do estado supercondutor exige que o conjunto de operadores {An}, introdu-
zido na sec¢ao anterior para o estado normal, seja acrescido com mais dois operadores
tornando-se:

(AL} = {80 CioTior )y tig?l o} (3.63)

T e ﬁi,géz_a séo operadores adicionados ao conjunto { A,,} com o intuito de ge-

emquec; ,
rar fungbes de correlagdo anémalas relacionadas com as propriedades supercondutoras
do sistema (BEENEN; EDWARDS, 1995).

As equagbes de movimento para os operadores ¢; , € ¢; ,1; _, ja foram calculadas na
secao anterior. Para os novos operadores as equagdes de movimento sao:

[1 07 th ] —0 UnlUCz a_’_uéz—a (364)

A

[ﬁiﬂé;r a?H] = (M_U>7Ali,aél‘: U—Ztij"fligé} . (365)
_Ztl] 107, -o€ _thj jo'CZO'CrL p

A equagéao 2.71 é usada novamente, para obter os elementos da matriz energia Eg¢:

Ey =t + U(ni—s)0i5 — 10i;, (3.66)

B = tii (7o) + Ui —o)0ij — 11{Ri )i, (3.67)

Ey3 =U(¢—0Cig)0ij, (3.68)

Buu = (ty — 1)) (5065 —0), (3.69)

Eor = ti(Ni—o) + Ui —5)0ij — p1{7i — o) 6ij, (3.70)

Eyy = (U — p1){f5,—0)0ij + tij{f1—o)* + (f1—o) (1 = (1—6)) Wi, o (3.71)

By =Y tij{li—oClo + C—oCio)0ij + (U — tij — 1) (¢ —aCis), (3.72)
l

E24 = til<ﬁi,—aél7aél,—a + ﬁl7aéi,aéi,—a> + E til <ﬁi7aéi,—aél,a - ﬁi7—aéi,aél,—a>5ij ; (373)
l



By = —U(& &l )éy,,

Esy = (ti — ) (et el,),
E33 = _E117
Esy = —Eo,

Ep=—Y tylel el +e_ el )6y + (Usy — tiy — poij)
l

By = Ey,
E43 - _E21
e
E44 - _E22'
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(3.74)
(3.75)
(3.76)
(3.77)

el ), (3.78)

1,01, —0

(3.79)
(3.80)

(3.81)

Nesse trabalho sera estudada supercondutividade onde o parametro de ordem tem si-
metria de onda d,»>_,» (BEENEN; EDWARDS, 1995). Devido a simetria d,>_,» 0 parametro
de ordem supercondutor se anula sempre |z| = |y|. Dessa forma a fungéo de correlagdo
local do tipo (¢; _,¢;,) € nula. A soma sobre [ das fungdes de correlagdo (¢; _,¢1,) €

(N 0Ci—oCl), €M que | s@0 0s primeiros vizinhos do sitio ¢, resulta em zero, também

devido a simetria do parametro de ordem. Levando-se em conta tais considerac¢des 0s

elementos da matriz energia sdo reescritos e entédo, apds fazer a transformada de Fourier,

obtém-se a matriz energia para o estado supercondutor:

B By 0 0
Eo Eo 0 V&
Esc =
0 0 —FE —E
| 0 7,’;6 —FE —Fy

em que

- —

1 F BB
Vo= 7T Z et ’)tiz%’z
il
€ a fungcao gap que determina o estado supercondutor com

Vit = {<ﬁi,—aél,aél,—a> + <ﬁl,aéi,aé7ﬁ,—a>} .

: (3.82)

(3.83)

(3.84)

O proximo passo, para obter a matriz das fungdes de Green no estado supercondutor,

é calcular os elementos da matriz normalizagdo para o novo conjunto de operadores.

Usando a equacéao 2.63 e considerando novamente a invariancia translacional, tem-se:

N11:(5

Rl

(3.85)
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Nig = Nog = Nag = N33 = N3y = Nyg = Nag = (n_,)03j, (3.86)

N13:N14:N23:N24:N31:N32:N41:N42:07 (387)

Logo, a matriz normalizacao, para o estado supercondutor, € dada por:

1 (_y) 0 0
(fi—o) (o) 0 0
Nsc = . (3.88)
0 0 1 (f_y)
| 0 0 (o) (o) |

Agora pode-se obter a matriz de fungdes de Green, a qual € dada pela equacao 3.20:

ch(w) == NscDgéNsc (389)
em que
D, D,
Dgc = . (3.90)
Ds; Dy
Cuja inversa é:
. Dy —Ds
Do = 3.91
¢ = DD, _D,D; (3.91)
—Ds3 D,
onde as matrizes D; sdo:
D, = (d; — dod; 'd3) 7!, (3.92)
D; = —d;'dy(dy — dad; 'dy) !, (3.93)
D; = —d;ldg(dl — d2d;1d3)‘1 (3.94)
e
D, = (dy — dsd;'dy) !, (3.95)
com
w — E11 CL)<TAL,U> — E12
d, = , (3.96)

w(f_g) — B2 w(ft_g) — Fay
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0 0
d; = , (3.97)
0 —7,;
0 0
d; = (3.98)
0 —7%
e
w+ Ep w(n_q) + E9
d, = ) (3.99)
CL)<TA170> + E21 w<ﬁ70> + E22

A matriz de funcdes de Green pode entédo ser escrita como:

. N 0 Dy —-D» N 0

Gsc(w) = 55, ~b,D,

(3.100)
N Dy D, 0 N

onde N é a matriz normalizacao do estado normal. Por fim, executando os produtos das
matrizes da equacéo 3.100 obtém-se a seguinte matriz de fungcdes de Green:

B 11 12 13 14 ]
G, Gy, Gy Gr,
21 22 23 24
G, Gz, G Go,

Gsc(w) = . (3.101)

31 32 33 34
Ge, G, G Gr,
41 42 43 44

| Gr, G, Gy G,

A funcao de Green G}f’g € um dos elementos mais importantes da matriz Gs-, uma vez
que esta relacionada fun’géo gap ~;. Outro elemento importante da matriz Gs¢ é fungéo
de Green G;1;10= a qual é usada para obter a ocupagédo média (n_,) do sistema e também
serg usada p7ara obter a energia por particula.

3.2.1 Potencial quimico no estado supercondutor

Usando a notacao da

©5,0"

A fung@o de Green G ¢ a transformada de Fourier de G/}

equacado 2.81 é facil ver que a funcdo de Green Gl =< éi,(,é}ﬁ > esta diretamente

ij,0
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associada a ocupagao média por spin (;,) = cjacw como mencionado na subsecao
3.1.2. Portanto a funcao de Green G}glg € usada para calcular o potencial quimico e é
dada por:

2
gs1 — gs273
Gl =——k 3.102
k,o ’DSC| ( )
em que
_=2(,,3 2
gs1 = 2 (w” + way + was + ag) (3.103)
e
gs2 =w — Enp, (3.104)
com
O =W, + Wy, — (Wi, + U= (), (3.105)
Q2 = wl,E,O'MQ,E,U - (wl,lg,cr + w2,E,o>(WE,7U + U<]' - <ﬁ—0>)) (3106)
e
a3 = —w, ; Wo i, (Wi _, + UL —(fy))). (8.107)
sendo w, i , @ w, i, as bandas renormalizadas do estado normal.
O determinante é dado por
IDsc| = Aw* + Bw? + C (3.108)
em que
A=mn2, (3.109)
B = 2n,(ExEy — Efy) — (—Ex — (Byy — 2E1) (o)) — 72 (3.110)
e
C = (BxkEn — E5)? + EL s (3.111)

Como se observa, o determinante |Dgc| € um polindmio de 4° grau. Logo, a fungdo de
Green G| pode ser expressa como:

2
gs1 — gs27Y5
Gl — k (3.112)
ko (w - El,lg,a)<w - E2,E,0)<w - E3,E,o)<w - E4,IZ,0)
onde E; séo as raizes que satisfazem a condigéo |Dg¢| = 0.
Reescrevendo o polinémio dado pela equagao 3.108 como:
IDsc| = AX?* + BX +C (3.113)
com
X =uw?, (3.114)

e usando a férmula de Bascara, encontra-se as raizes X , (da equagéo 3.113). Através



da relacéo 3.114, obtém-se as raizes do polinbmio de grau 4.
Por fim, as bandas renormalizadas sdo dadas por:

2 E? -
E . 2 |/y | 11 l,k,cr
1,k,o wl,E,a I
—0 T2ko 1,k,0
2
2 E -
E - w2 4 El? P T Y
2,koc 1,k,0 ﬁ2 w2 — w2 )
9 T2ko ko
2 2
2 wi. —F
R
3,ko 2.k, ﬁQ w2, — w2
—0 T2ko 1,k,0
e
2
2 W E
o= w2 + h/ | 2,
4,ko 2,k,0 n2 Wi, —w
9 T 2ko ko

Usando fra¢des parciais, G};U pode ser expressa por:

le_‘ le le le
11 1,k,o 2,k,0 3,k,0 4.k,o

+ +

ko _ . _ o — o
w El,k,a W — E2ka w Es,k,a w E4,k,a

em que 0s pesos espectrais sdo:

. 3
it c + CQ’}’k c E1 Fo T Caz E1 o T c5E cﬁELq’g
Lko E3. —FE - E2. ’
1,k,0 Lk,o™3, k o
2 3B,z 2E, - E?. —cgE3.
o c1 + 2V — Gl g, + CaVi b o + Cs 2o Ce 2R
2k E3. —E, ; E>. ’
1,]{},0' 1>k70 3 k N
2
it CL+ Y7 —C3 E5k0_+c4”y E3ka—|—c5E _C6E3ka
3ko 3. _ I . R2
E3,E,a ES:k:UEl,E,U
e 2
I cL+ Y7 —c3 E’4ka+c4’y E4,w—l—c5E _C6E4ko
Z4,E,a - E3. —FE - E?. '
3.ko 3.k0 "1 ko
onde
o wl,E,UWZ,E,U (wl,E,a + MQ,E,U o EH)
C1 = 9 9
o Eqy
2 —2
2nZ,
Wi geWate T (W 5o+ wz,E,a)<E11 I wz,E,a))
C3 — 5
1
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(3.115)

(3.116)

(3.117)

(3.118)

(3.119)

(3.120)

(3.121)

(3.122)

(3.123)

(3.124)

(3.125)

(3.126)

(3.127)
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5 = —% (3.128)

1

Por fim, o nimero de ocupagéao € calculado usando a relacao introduzida pela equagao
3.49, na qual o potencial quimico u é incluso através das bandas renormalizadas.

3.2.2 Fungao gap ;

No estado supercondutor, uma das funcdes de Green mais importantes é G}f’a. A partir
dela obtém-se a fungéo gap ~;; e o parametro de ordem . A fungao de Green G}f’o € dada

por:
_im-.UJ

IDsc|
Nesse trabalho, como ja mencionado, considera-se o estado supercondutor com sime-

GP = (3.130)

tria de onda d,»_,.. Para esse caso, a fungdo de correlacdo que determina o gap nao
é local e é uma funcdo composta de quatro operadores (equacgao 3.85), a qual pode ser

escrita como:

Vi = (6] ol o + €] y0i0)eiotr) - (3.131)

Devido a simetria de onda d,>_,> tem-se:

R, — R, = (%a,0
%z:{7 bara 1= (£a,0) (3.132)

—~ paraR; — R, = (0, +a).

em que a é o parametro da rede cristalina.

A funcédo de correlacdo dada pela equagao 3.131, ndo pode ser expressa direta-
mente através das funcbes de Green da matriz Ggo. Uma maneira de resolver esse
problema € usar o procedimento de fatorizacdo proposto por Beenen e Edwards (BEE-
NEN; EDWARDS, 1995). Embora esse procedimento superestime o valor do gap e nao
seja valido no limite em que U — oo, para valores intermediarios de U ele pode fornecer
informagdes importantes sobre a estrutura do gap e sua dependéncia em relagao a dopa-
gem, temperatura e interagdo Coulombiana. Assim, devido a simplicidade do método, e
considerando os valores de U que serdo usados nesse trabalho, opta-se por tratar a fun-
¢ao de correlagao, dada pela equacao 3.131, com procedimento de fatorizagdo sugerido
por Beenen e Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995).

Dessa forma, pode-se aproximar a fungédo de correlagdo dada pela equacéo 3.131
escrevendo:

vio = (el _pe1—0) + (&) ,Cio)) (Ciimotio) | (3.133)
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em que a simetria v; = ~;; € conservada. Assim, as fungdes de correlacao <é;,aél,_a)
e (¢i_,C1,) s@0 obtidas diretamente através das fungdes de Green G};lg e G}fg da matriz
Gsc.

A equacéao 3.133 pode ser escrita como

Vi = 2n1(Ci,—oCio) (3.134)

em que
ny = (el _ a0y = (el éis). (3.135)

l,o

A transformada de Fourier da fungao de correlagdo n,; e da fungdo de correlagéao
(¢i—sC1,) S@0 dadas, respectivamente, por:

1
mt = — > ez (3.136)

(Cp_olro) =7 D e o) (3.137)

em que L € o numero de sitios da rede e z € o numero de vizinhos préximos. Para uma
rede quadrada z = 4.

A funcéo de correlagdo (¢; —,¢;,) esta relacionada a fungao de Green G}i por meio
da relacao ’

1 L
7 lie) = 57 Z ]4 FW)GE (w)dw. (3.138)
B

A funcao gap é dada por
= Z €ik'(RliRi)til"}/u . (31 39)

Reescrevendo a exponencial como

ek (Ri—Re) cos(k - (R — R;)) —isen(k - (R, — R;)) (8.140)
e considerando as condi¢bes impostas pela simetria d,2_,2 (ver equagéo 3.132) obtém-se
¢ = g(cos(kya) — cos(kya)), (3.141)

na qual g = 2ty é a amplitude da funcao gap.
A equacéo final para o gap sera

2’/'thU2

L= =% (cos(kea) = cos(k,a)*F(E, 1, By 1,) (3.142)

—

k
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onde

F(E 5, Esp,) =
i o) = F T P Fut

1 ) {tanh(%ﬂEl’,gU) B mnh(%ﬁE&EU)} . (3.143)

A solugao da equacao 3.142 determina se o sistema esta no estado supercondutor. O
sistema estara no estado supercondutor quando v # 0 (BEENEN; EDWARDS, 1995).

3.3 Energia interna por particula

O calor especifico a volume constante C'y, € uma quantidade termodinamica de grande
interesse experimental e tedrico. Além de fornecer a temperatura de transicéo de fase,
o C também pode fornecer informagdes sobre a simetria do estado supercondutor (PE-
REZ et al., 2007). No entanto, na abordagem desse trabalho, para obter uma expressao
analitica para o calor especifico C'y,, primeiro € necessario calcular a energia por particula

FE do sistema, uma vez que
oF

Cy = (8_T> . (3.144)
O caélculo da energia é feito seguindo o formalismo apresentado por Kishore e Joshi
(KISHORE; JOSHI, 1971). Lembrando que o sistema € descrito pelo seguinte hamilto-
niano: I
{ = Ll Gg+ = oy — i g 3.145
" <<ij>>,0]7j7+2ivza’ | M;’ | )
e que a derivada em relacao ao tempo t de um operador na representacao de Heisenberg
€ dada por:

d . S
i A(t) = [A(), H]-. (3.146)
Se
A(t) = ¢:,(t) (3.147)
entdo: p
i i (t) = [610(0), H]- (3.148)

onde, seguindo-se as relagcdes de comutacao dadas por 2.53 e 2.54, obtém-se:

[io(t), 1= =) (tij — 10ij)Ej0 + Ulighi g - (3.149)

J

Multiplicado ambos os lados da equag&o acima por B(t’ =0) = 61’0 e somando sobre o
e i, tem-se:

: d ;. A g A oa
1 Z %C;UCi,U(Tf) = Z(t” — ,Uéij)cigcj,o- + U Z CI’UCi7gnZ’7_U . (3150)

1,0 ij,0 1,0
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Sendo 7 , = cjacw pode-se reescrever a equagao 3.150 como:

Z Z o ClaCio(t) = ) (b — ubi)elolio + U Do o (3.151)

ij,0 1,0
Tomando a média termodinamica em ambos os lados da igualdade obtém-se:

. d i . A A .
> a(cia@,a(t» = (tij — p0ij) (el ,650) +UD (Rigii o). (3.152)

1,0 13,0 1,0
Como o objetivo € calcular a energia média por particula, a qual € dada por £ = -,
toma-se a média termodinamica sobre H:
o U, .
=D tilelolio) + 5 D (i) (3.153)
17,0 1,0

Isolando o termo relacionado a U:

UZ Riofi—g) = 2(H) =2 ti;(el ,¢50) (3.154)

iJ,0

e substituindo 3.154 em 3.152, chega-se a:

. d, 4 .
ZZ £<C;aci,0(t)> = Z( #%)(Cz «Cio) + 2(H) — QZtm Ci #Cjo) (3.159)

1,0 13,0 15,0

ou ainda

. d . T
iy dt<CT Cio(t)) = 2(H) — Z(tiy‘ + u635) (el ,es0) - (3.156)
1,0 1],0

Como visto no capitulo 2, uma fungéo de correlagdo pode ser expressa como:

. 0o Trm () + 4e)e !
(BO)A(t)) = i lim folw 2 i)™
=0t J_ efw + Ui

(3.157)

em que [ (w + ig) = G (w + i) — G (w — ie). Substituindo os operadores A(t) e

ij,0 iJ,0 ij,0

B(0) pelos escolhidos na relagao 3.157 tem-se:

T (w0 + ig)eiot
NI EIRT ij,0
(CioCio(t)) = zslirgi - g dw (8.158)

Multiplicando ambos os lados da equagao 3.158 por ¢ e derivando em relagéo a ¢

obtém-se: J J
@—(cT Gio(t)) = i* lim FH (w= i&)f(w)a(e_iwt)dw : (8.159)

dt e—0t i

Somando em ¢ € em ¢ a equacgao torna-se:

e—0t

d .
Z% ;<ég,aézg =4 lim Z/ lejlg w =+ e f( )weflwtdw ' (3160)
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Comparando a equacao 3.156 e a equacgéo 3.160 nota-se que:

e—0t

i lim Z/ I (wtie) f(w)we “dw = 2H) — Z(t"j + ,Uzaij)<él’o_éjyg> . (8.161)

ij,0

Usando a relagéo 3.157, (H) pode ser escrito como:

(H) = Z(t” + pdij) hm / I‘lela w £ ie) f(w)e “tdw + (3.162)
13,0
" Jim Z/ W'}, (w £ ie) f(w)e ™ dw

2 e—0+

Considerando o caso em que t — 0, tem-se

_ i 11 . v 11 .
(H) = 5 Z(tu—l—uéu)ellgl F”U(wj:zg)f dw—i— Eli%i Z/ wl'y; , (waie) f(w)dw .
ij,0

(3.163)
Por fim, faz-se a transformada espacial de Fourier € encontra-se a energia por particula
em termos da funcao de Green G}Q}T:

E:< :Eslg(%/ Z€k+u+w FH wEie) f(w)dw . (3.164)

11 . _ 11 . 11 .
em que FE,U(W +ig) = GE,U(W + ig) — Gag(w — ie).
Tendo a energia por particula E, é possivel calcular o calor especifico.

3.4 Calor especifico

O calor especifico é definido como:

oE

Cy = (8_T>

(3.165)

em que E é a energia interna por particula.
Usando a identidade dada pela equacao 2.47 pode-se reescrever a equacgao 3.164 na
forma

4
1 o0
~ 2L / DD 7 (gt ptw)f(W)dw—E;g)dw. (3.166)
T ko =1
Agora, utilizando a propriedade da fungao delta

| @b~ am)ds = oo (3.167)



executa-se a integral em w e a equacao da energia torna-se:

Z Z Zn Sttt Eg )f(Eg,).

Uzl

Logo, o calor especifico pode ser escrito como:

_O0E 1 0 11
V=51~ aar 2 ;Z (e T 1+ B )f(Eii,)

ko
Definindo:
Zijo =23, ctntEp,)

entdo, o C'y pode ser reescrito como:

ko i=1

Derivando a funcéo de Fermi em relacao a temperatura I’ obtém-se:

a E efBEi,E,a k. E k‘ TaE’L',E,O'
a_T ( i’];’a-)_ (kBT)z(eﬂEi’E7(r+1) [B zko’ B aT ]

l 0' N>d 8f(E7, Hg')
Z Z { ¢ z,k,a) + Z”;Ua—Tk} .
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(3.168)

(3.169)

(3.170)

(3.171)

(3.172)

As bandas renormalizadas £, » = dependem do parametro de ordem supercondutor, logo

dependem da temperatura. Dessa forma, é necessario derivar as bandas renormalizadas

E. :

zka

Fermi. Antes de derivar L, ;; , define-se:

. 5121 - “ff,a !

Yoko Yike o
© w?. —F? 1
€ = 221]61(7 211 =

w2,E,a o wl,E,a o

assim, as bandas podem ser reescritas da seguinte forma:

Eiio = \/Wi;g’o + [glPea

em relacdo a temperatura T, para obter explicitamente a derivada da funcéo de

(3.173)

(3.174)

(3.175)

(3.176)

(3.177)

(3.178)

em que considera-se que ¢, € ¢, ndo dependem da temperatura, uma vez que a variacao
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do potencial quimico com a temperatura € muito pequena. Assim, tem-se:

a _ ea ah/]g‘z
a_TEl,k,J - 2E17k70 oT ) (3179)
0 0
a7 leke = “gpliie: (3.180)
0 & ah/k;P
575k = 55, ot (3.181)
© 0 0
8_TE47E’U — _a_TE?”E’U . (3182)
A derivada de |v;|* é dada por:
i|7~|2 = 8t*[cos(q.a) — cos(q a)]Qyiv. (3.183)
or''* 4 oT

Nesse trabalho, a derlvada = € calculada numericamente. O proximo passo para obter
a expressao analitica de CV, é calcular Z

0 5 7. Bk g 0Ziks 3.184
8_T i,E,O‘ - i,E,aa—T + ( i,E,U + H + EI;) oT . ( ) )

8 e . . .
Como 7 E, 1, ja foi calculada, segue a derivada dos pesos espectrais apresentados na
subsecao 3.2.1:

0 0 0 0 8
a_TZl’E’U = —[Cl + CQa—T’}/’% - Cga—TEl Eo + C48T (’}/kEl E, U) + 5 —=— 8T (3 185)
0 3 0 3 0 2 -1
_068_TE11M][8T ko 8T(E1kUE3kJ>]
0 8 0 8
8_TZ2”“"’ [e1 + CQaT’y]% 3T Eyiot C4(9T( E2 ,M) + c5— OT (3.186)
9 9 5 d 2 -1
_Cﬁa_TEQ,E,UHa_TEI,E,U o 6_T(E17E70'E3,E,U)]
0 0 0 0 0
O_TZ3’E’°’ = —la+ CQa_T'Y’% - 038_TE3’E"’ + C48T (ykE3 p U) + c5 8TE3 . (3.187)
_060TE3 ka][aTEfi k,o a_T(E37E7UE1,E,o)]
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S Lz, =l ergmrt = eian By, + eim(12E,5,) + sl (8.188)
_CG%EiE,UH%E;EJ - %(Es,f{,oEiE,a)]l
com:
D 2 ) = Eg by Poike s (3.189)
R S o (3.190)
e O s _ap2 9 p (3.191)

OT ko iko QT bk
Ao substituir todas as derivadas na equacao do C'y, vé-se que ele tera a forma

— _ 192
CV CN + CSC 5]_, (3 9 )

em que Cy € o calor especifico associado ao estado normal e Csc € a contribuicdo do
estado supercondutor para o Cy .
A partir de C'y e Cy pode-se obter o salto do calor especifico (ASHCROFT; MERMIN,

2011), o qual é dado por:
Oy —Cy

AC
Cn

(3.193)

e é calculadoem T = T¢.
O comportamento AC' em fungéo da ocupacgao pode fornecer informagdes importantes
a respeito da presenca de um pseudogap.

3.5 Energia de condensacao U(0)

Assim como para o calor especifico, também pode-se obter uma expressao para a
energia de condensacgao através da energia interna £, dada pela equacao 3.164.
Escreve-se inicialmente a diferenca de energia entre o estado normal e supercondutor,

U(T) = Fy(T) — Fs(T), (3.194)

em que Fy € a energia livre de Helmohltz no estado normal e Fs € a energia livre de
Helmohltz no estado supercondutor.
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A energia livre de Helmohltz é dada por:

F(T)=E — ST. (3.195)

No entanto, define-se a energia de condensacgéo na condicdo de T' = 0 (TINKHAM, 1996).

Dessa forma, tem-se:
F0)=FE. (3.196)

Logo,
U(0) = Ey — Eg, (3.197)

sendo Ey a energia interna para o estado normal (obtida pela equagéao 3.164, forcando
v = 0) e E5 a energia interna para o estado supercondutor.



4 RESULTADOS

Nesse capitulo, sdo apresentados os resultados numéricos obtidos através de um pro-
grama computacional desenvolvido em linguagem fortran 77. Todas as energias sao ex-
pressadas em termos de |t|, sendo t = —1¢€V.

No presente trabalho o modelo de Hubbard bidimensional de uma banda, com inte-
racao repulsiva local, € tratado pela aproximagéao de n-pélos proposta por Roth (ROTH,
1969). Adota-se um cenario no qual as correlagdes antiferromagnéticas sao responsaveis
pela presenca de um pseudogap no estado normal.

E necessario destacar o alto nivel de dificuldade numérica para obter os resultados
apresentados nesse capitulo. O procedimento descrito na seg¢édo 3.2, para o calculo do
deslocamento de banda I}, _, mostra que para incluir adequadamente a dependéncia da
funcdo correlagédo spin-spin (§j . §i) na primeira zona de Brillouin ela passa a depender
de ¢. Como ela depende também k, consequentemente, para cada ké preciso fazer
uma soma em ¢ na primeira zona de Brillouin. Assim, para obter por exemplo o calor
especifico em funcado da temperatura, para cada valor de temperatura 7' deve ser feita
uma soma sobre k, e para cada k sera feita uma soma sobre q. Além disso, a derivada
da fungao de Fermi, presente no célculo do calor especifico, tem uma forma gaussiana
em altas temperaturas, mas, aproxima-se de uma funcdo delta de Dirac na regido de
baixas temperaturas, logo sdo necessarios muitos valores de k em baixas temperaturas
para obter-se resultados mais precisos. Dessa forma, esse processo requer um grande
esfor¢go computacional.

4.1 Estado Normal

Estrutura de bandas e densidade de estados

Um dos principais objetivos desse trabalho é investigar se correlacées antiferromagné-
ticas associadas a funcéo de correlagcéo (5} . S;) (BEENEN; EDWARDS, 1995) presente
no deslocamento de banda W} (ver equagao 3.51), podem ser responsaveis pela pre-
senga de um pseudogap no estado normal. Dessa forma, a fungdo de correlagdo <§j . §i)
tem um papel fundamental neste trabalho. No entanto, como mencionado na seg¢éo 3.1,
no procedimento original de Roth (ROTH, 1969), a dependéncia em k dessa funcéo de
correlagao € desprezada, o que faz com que ela seja constante na primeira zona de Biril-
louin. Nesse caso, <§j . §,—) tem o mesmo peso para todos os k’s. Como a simetria do
pseudogap € a mesma do gap supercondutor (d,2_,2) (MISHRA et al., 2014), o pseudo-
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Figura 4.1: Banda renormalizada para diferentes ocupagdes nr.

gap nao emerge quando a funcao de correlacao <§j . §Z-> € considerada independente de
k.

Na figura 4.1 por exemplo, pode-se observar a banda renormalizada inferior de Hub-
bard w, ;; , a0 longo da diregao (0,0) — (m, ) — (m, 0), na primeira zona de Brillouin, para
varias ocupagdes nr, em que nr = (n,) + (n_,). Alinha em v = 0 marca a posi¢ao
do potencial quimico. Nesse trabalho considera-se apenas o caso de sistemas cupra-
tos dopados por buracos. Portanto, somente a banda inferior de Hubbard € interceptada

(’J1,k0

n=0.81 —— 7|
n1=0.84

N7=0.86 -------
ny=0.88 -

U=8.0lt -
el t=1.0eV
6 S g t=0 i
kgT=0.03]t

K ™,0) (0,0)

o €%0)

Figura 4.2: Banda renormalizada para diferentes ocupagdes nr.
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Figura 4.3: Banda renormalizada para diferentes intensidades de amplitude do salto para segundos
vizinhos ts.

pelo potencial quimico, logo a banda superior de Hubbard ndo serd mostrada. A banda
renormalizada w,  , foi obtida para U = 8,0¢|, t> = 0 e kgT = 0,03]¢|, seguindo o
procedimento original de Roth.

Por outro lado, na figura 4.2, é apresentada a banda renormalizada w, ;. , para os
mesmos parametros da figura 4.1, contudo, para esses resultados o procedimento de
Roth foi modificado, conforme discutido na se¢ao 3.1, de forma a incluir a dependéncia da
funcéo de correlagao spin-spin (§j . 5*2-) em k, para o calculo do deslocamento de banda
Wi

A diferenga entre os dois resultados € facilmente notada. Ao incluir a dependéncia
em i de (S; - S;) a banda w, ., © deslocada para energias abaixo do potencial quimico
no ponto (7, 7). Esse comportamento é fundamental para possibilitar a abertura de um
pseudogap na regido (m,0). Entretanto, constata-se também, que para ¢, = 0 ndo ha
a presenga do pseudogap no ponto (w,0). Como sera discutido mais adiante, t, # 0 é
essencial para obter o pseudogap.

Observa-se na figura 4.3, que conforme o valor do parametro t, aumenta, a regiao
do ponto (m,0) é deslocada para energias mais baixas, até que para t, = 0, 2|¢| nota-
se a presenga de um pseudogap na regido (m,0). Contudo, para o valor de t, = 0,5|t| o
pseudogap desaparece novamente devido a distor¢cdo da banda (CALEGARI et al., 2013).
Na figura 4.4, tem-se w, ;.  para t, = 0, 2[¢| e diversos valores de nr. Pode-se notar que
para uma ocupagdo préxima de ny = 0,83 abre um pseudogap no ponto (7, 0). Logo, é
necessario também um certo valor de ocupacéo para abrir um pseudogap. A figura menor
mostra em detalhe o psedogap para nr = 0, 88.
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Figura 4.4: Banda renormalizada para diferentes ocupagodes nr.

<S;°S;>

o/l

Figura 4.5: Fung&o correlagao spin-spin em fungao de t,/|t|.

A figura 4.5 mostra a funcdo de correlacédo (§j . §i> em funcéo de t,. Nota-se que
]<§j . S;)| aumenta com o aumento de ¢,, ou seja, ¢, favorece as correlacdes antiferromag-
néticas.

Esses resultados sugerem que a abertura do pseudogap esta diretamente relacionada
a <§j . 5‘@->, a qual é favorecida com o aumento ¢, e ny (como sera visto na préxima segao).

A densidade de estados também é afetada pelos efeitos de ¢, em (5’j . S:>, como pode-
se notar pelos resultados apresentados na figura 4.6, a qual mostra as densidades de
estados para os mesmos parametros da figura 4.3.

Na figura 4.3, observa-se que a banda é distorcida por t,, consequentemente a densi-
dade de estados é modificada e a singularidade de van Hove é deslocada. Esse compor-
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Figura 4.6: Densidades de estados para U = 8,0t|, t = —1,0eV, np = 0,88 e kgT = 0,03[t| e
diversos valores de ts.

tamento é importante porque quando o potencial quimico fica préximo a singularidade de
van Hove significa que tem-se uma alta concentracdo de elétrons préximo ao potencial
quimico, o que deve favorecer a supercondutividade. Por outro lado, pode ocorrer tam-
bém que o potencial quimico figue em uma regiao de baixa densidade de estados, o que é
desfavoravel a supercondutividade, uma vez que isso significa haver poucos elétrons dis-
poniveis para a formacao de pares responsaveis pela supercondutividade. Dessa forma,
pode-se prever que as correlagdes antiferromagnéticas relacionadas a <§j . §¢> também
devem afetar supercondutividade.

4.2 Estado Supercondutor

Os resultados apresentados a seguir foram obtidos seguindo o procedimento de fa-
torizagao usado por Beenen e Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995), para o caso de
um gap supercondutor com simetria de onda d,:_,2, ou seja, um gap anisotropico. Esse
procedimento é valido na regido de U intermediario.

Primeiramente, na figura 4.7, sdo apresentadas as bandas renormalizadas £, ; , e
E, ;. , a0 longo da diregao (0,0) — (m, 7) — (m, 0), na primeira zona de Brillouin. As bandas
foram calculadas para ny = 0,88, U = 8,0]t|, t2 = 0, 2|t| e kgT = 0,0. No painel menor
tem-se em detalhe a regiao do gap supercondutor. A localizagao do gap, o qual abre na
regido em torno do ponto (7, 0) e desaparece para k, = k,, reflete a simetria d,2_,> do
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Figura 4.7: Bandas renormalizadas para kg1 = 0.

parametro de ordem supercondutor.

O parametro de ordem supercondutor v e o calor especifico Cy, em funcdo da tem-
peratura sdo mostrados na figura 4.8. Através do parametro de ordem (painel de cima)
obtém-se as temperaturas criticas de transicdo do estado supercondutor para o estado
normal para as varias ocupacgdes consideradas. No painel de baixo, observa-se que o
Cy apresenta uma descontinuidade na temperatura critica de transigéo indicando uma
transicdo de fase do estado supercondutor para o estado normal. As descontinuidades
no C'y para cada ocupacao estdo de acordo com as temperaturas criticas fornecidas pelo
parametro de ordem v mostrado no painel superior da figura 4.8. Nota-se também que a
posicao da descontinuidade em C'y, e a altura do salto, dependem de ny.

Além de indicar a temperatura critica de transi¢cdo, o calor especifico também pode
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Figura 4.8: Calor especifico em funcdo de kpT e diferentes ocupacgdes.
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Figura 4.9: O painel de cima mostra o salto da calor especifico em funcao da ocupacao. O painel
de baixo mostra o comportamento de (S; - .S;) em fungdo da ocupagao.

fornecer informacgdes sobre o pseudogap. No painel de cima da figura 4.9 tem-se o salto
do calor especifico AC, calculado em T, em fungédo da ocupacgao. Verifica-se que AC
comecga a decrescer para uma ocupagao proxima de ny = 0,83. Esse comportamento
esta relacionado com a abertura do pseudogap no ponto (7, 0) (ver figura 4.4) e concorda
qualitativamente com os resultados experimentais mostrados na figura 4.10. No painel de
baixo observa-se o comportamento da fungéo correlagao spin-spin (§j . SZ) presente no
deslocamento de banda, agora em funcao da ocupacao nr, para 0s mesmos parametros

(128, (_JJL!#Z'C’

4

| — L.l
005 01 015 02 025
p (holes/Cu0_)

Figura 4.10: Salto do coeficiente do calor especifico A(C/T') = A~ em fungdo da dopagem p.
Fonte:(LORAM et al., 2001)
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Figura 4.11: Energia de condensagéao U (0) em funcé@o da ocupagao nry.

do painel de cima. Vé-se que \(5} . S))], a qual no presente cenario é responsavel pela
abertura do pseudogap, aumenta com ny.

A figura 4.11 mostra a energia de condensagédo U(0) em fungdo da ocupagdo ny.
Pode-se observar que U(0) comega a decrescer para uma ocupagéo préxima de ny =
0, 83, como ocorre com AC na figura 4.9. O comportamento de U(0) em fungéo de ny
concorda qualitativamente com os resultados experimentais com resultados experimen-
tais mostrados na figura 4.12.

Também foram obtidos resultados para a energia de condensacéo U(0) em fungao de
to, parametro o qual, como visto na figura 4.5, favorece as correlacao antiferromagnéticas
associadas a ]<§j . S;)|. Esses resultados, os quais sdo apresentados na figura 4.13,
mostram que a energia de condensagéo U(0) apresenta um valor maximo de U(0) para

=
(e8/) (LeDav Son

.:lh\;:h._-,...:o

005 01 015 02 025
p (holes/CuO_)

Figura 4.12: Energia de condensacéo U (0) em funcéo da dopagem p. Fonte:(LORAM et al., 2001)
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Figura 4.13: Energia de condensagédo em funcao de to, para varias ocupagoes.

cada ocupacédo. Entretanto, conforme o numero de ocupagdo aumenta, o ponto maximo
se move para valores mais baixos de t,. A posi¢ao do valor maximo de U(0) esta relacio-

nada com a abertura do pseudogap na densidade de estados. Para ocupagcdes maiores,
por exemplo ny = 0,87, 0 pseudogap surge para t,/|t| = 0,13, enquanto que para ocu-

Figura 4.14: Energia de condensagéo e e fungdo de correlagdo spin-spin (S; -

interacao Coulombiana.
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Figura 4.15: Banda renormalizada para ny = 0,85|t|, t = —1,0eV, to = 0 e kgT = 0,03|t|, e
diferentes valores de interacdo Coulombiana.

pacdes menores é necessario um valor maior de ¢, /|t| para que o psedogap aparega.

Na figura 4.14, é apresentada a energia de condensagao U (0) (painel superior) e a fun-
cao de correlagcao spin-spin (§j . Q> (painel inferior) em funcéo da interagdo Coulombiana
U, para diferentes ocupacoes ny. Observa-se que em geral € necessario um valor minimo
de ]<§j . S;)| para que abra um pseudogap na superficie de Fermi. Mais especificamente,
pode-se notar que U(0) comega a decrescer, para todos os valores nr, quando |<§j -S|
atinge um valor em torno de 0,14. Entretanto, conforme n; decresce € necessario um
valor maior de U para que um pseudogap emerja. No trabalho de Gull e Millis (2012) &
discutido que o pseudogap seria fruto das correlagdes fortes que aparecem no regime de
ny € U grandes. De acordo com o trabalho de Gull e Millis (2012) pode-se entender que
conforme nr decresce é necessario um valor maior de U para acessar o regime de fortes
correlagdes e abrir o pseudogap. Percebe-se também que |<§j . 51-)] aumenta com U. O
comportamento de (§j . §,~> em relacdo a U e nr concorda com resultados apresentados
no trabalho de Herrmann e Nolting (1997).

Nos resultados mostrados na figura 4.15, nota-se que conforme U aumenta, a regiao
do ponto (,0) da banda renormalizada w,  , € deslocada para energias mais baixas.
Para U = 8,0|t| e U = 10,0]t| tem-se a presenca de um pseudogap. Através da figura
4.14 (painel inferior) observa-se que para ny = 0,85, quando U = 6,0|t| tem-se \(5} :
§i)| < 0,14 e ndo ha pseudogap na regido do ponto (,0), ja para U = 8,0/t e U =
10,0[t| tem-se |(S; - S;)] > 0,14. Isso sugere que existe um valor critico de |(S; - S;)],
acima do qual o sistema acessa o regime de fortes correlagdes e um pseudogap emerge
na regido do ponto (, 0). Isso explica o comportamento de U (0) em fungéo de U. Sempre
que |<§j . §Z~>\ atinge esse valor critico, ocorre a abertura do pseudogap e a energia de
condensacao comecga a decrescer.



5 CONCLUSAO

Neste trabalho foi estudado o calor especifico e a energia de condensagéo do modelo
de Hubbard de uma banda com interacao Coulombiana local U, considerando o efeito de
primeiros e segundos vizinhos do sitio ¢. Para realizar esse estudo utilizou-se a técnica
das fungdes de Green, em que as equagdes de movimento das fungdes Green foram tra-
tadas através da aproximacao de n-polos proposta por Roth (ROTH, 1969). O parametro
de ordem supercondutor foi obtido através do procedimento de fatorizagdo desenvolvido
por Beenen e Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995). Adotou-se um cenario no qual as
correlagbes antiferromagnéticas dao origem ao pseudogap e o céalculo do deslocamento
de banda foi aprimorado de forma a incluir a dependéncia em k da fungéo correlagao
spin-spin (57]- . 5;), sendo k um vetor de onda na primeira zona de Brillouin. Essa fungéo
de correlagdo encontra-se no deslocamento de banda e esta associada a correlagées an-
tiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995), o que a torna fundamental para o estudo
do pseudogap no presente cenario.

As bandas renormalizadas obtidas no estado normal mostram que incluir a dependén-
cia em k na funcéo correlagéo spin-spin <5’j . §i> € crucial para dar origem ao pseudogap
na regiao do ponto (, 0). Isso se da pelo fato de que, se a dependéncia em k de <5’j -5
é desprezada, (§j . §Z-) torna-se constante na primeira zona de Brillouin e portanto, tem o
mesmo peso para todos os k’s. Como o pseudogap em questao tem a mesma simetria do
gap supercondutor (MISHRA et al., 2014), o fato de (gj . 52) ter peso diferente para cada
vetor de onda k é essencial para gerar um pseudogap na regiao do ponto (m,0). Entre-
tanto, os resultados apresentados também indicam que é necessario um certo valor de t,
para que as correlagdes antiferromagnéticas sejam fortes o suficiente para abrir o pseu-
dogap. Isso deve-se ao fato de que |(§j . §¢>|, a qual esta relacionada com correlagoes
antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995), aumenta com ¢,. Também notou-se
que acima de um certo valor, t, pode causar uma grande distor¢do nas bandas renor-
malizadas fazendo com que o pseudogap desapareca novamente, que é 0 que ocorre na
figura 4.3 para t, = 0, 5|¢t|.

Os resultados para o calor especifico em funcao da temperatura mostram a desconti-
nuidade do calor especifico na temperatura critica de transicdo do estado normal para o
estado supercondutor. A dependéncia do calor especifico em relacdo a ocupacao tam-
bém é bem clara. Na faixa de ocupacao nr considerada neste trabalho, observa-se que a
posicao da descontinuidade (em relacdo a temperatura) e a altura do salto no C'y, depen-
dem de ny. Mais precisamente, acima de ny =2 0,83 o salto no Cy, comecga a decrescer,
0 que pode ser observado claramente quando analisa-se AC, o qual descreve o salto no
Cy através da equacdo 3.192.

Conforme discutido anteriormente, o decréscimo no AC, ocorre devido ao surgimento
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de um pseudogap na regido do ponto (m,0) na primeira zona de Brillouin. Esse pseu-
dogap afeta a densidade de estados préximo ao potencial quimico e consequentemente,
afeta também A(C, cujo comportamento esta qualitativamente de acordo com os resulta-
dos experimentais obtidos para alguns cupratos (LORAM et al., 2001).

A andlise da energia de condensagéo do estado supercondutor U(0) também fornece
informagdes importantes na regido do pseudogap. Por exemplo, a andlise de U(0) em
fungdo da ocupagdo n; mostra um decréscimo de U(0) acima de uma certa ocupagao.
Tal comportamento se constitui em mais uma evidéncia da presenca do pseudogap na
densidade de estados. Esse resultado também esta de acordo com resultados experi-
mentais obtidos para alguns cupratos (LORAM et al., 2000).

Por fim, com base nos resultados aqui apresentados, pode-se afirmar que as correla-
cOes antiferromagnéticas associadas a fungao de correlagao spin-spin <§j . SZ) desem-
penham um papel muito importante na regiao do pseudogap e da supercondutividade no
modelo de Hubbard.

Uma continuagdo natural desse trabalho seria estudar o calor especifico e a energia
de condensacao de um modelo de Hubbard estendido, na regido do pseudogap e da su-
percondutividade. Esse modelo de Hubbard estendido inclui repulsdo Coulombiana local
e nao-local, salto entre primeiros e segundos vizinhos do sitio 7 - para elétrons d e p -
e um termo um termo de hibridizagdo. O modelo considera também os sitios de oxigé-
nio (elétrons p), os quais néo sao considerados no modelo de Hubbard de uma banda.
Embora o modelo de Hubbard de uma banda forneca varias informagdes importantes ele
nao descreve corretamente algumas propriedades dos cupratos, como por exemplo, a
assimetria magnética no diagrama de fase de temperatura versus dopagem (CALEGARI,
MAGALHAES; GOMES, 2005). Por conseguinte, um modelo que considera os atomos de
oxigénio poderia ser mais adequado para o estudo de cupratos supercondutores. Outra
proposta para dar continuidade ao trabalho, seria investigar o comportamento do calor
especifico e da energia de condensagdao de um modelo de Hubbard atrativo, também na
regido da supercondutividade e do pseudogap. Isso seria feito com o objetivo de verificar
qual dos modelos descreve mais adequadamente os sistemas cupratos.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

ANDERSON, P. W. The resonating valence bond state in La,CuO, and superconductivity.
Science, v. 235, p. 1196, 1987.

ASHCROFT, N. W.; MERMIN, N. D. Fisica do Estado Solido. Guarulhos, SP: Lis Grafica
e Editora LTDA, 2011. 870 p.

BARDEEN, J.; COOPER, L. N.; SCHIEFFER, J. R. Theory of superconductivity. Phys.
Rev., v. 108, p. 1175, 1957.

BEDNORZ, J. G.; MULLER, K. A. Possible high tc superconductivity in the balacuo
system. Zeitschrift fur Physick B Condensed Matter, v. 64, p. 189, 1986.

BEENEN, J.; EDWARDS, D. M. Superconductivity in the two-dimensional hubbard model.
Phys. Rev. B, v. 52, n. 18, p. 13636, 1995.

CALEGARI, E. J. Supercondutividade em um Modelo de Hubbard d - p, em Duas
Dimensoes. 2006. 131 p. Tese (Doutorado em Fisica) — Universidade Federal de Santa
Maria, Santa Maria, 2006.

CALEGARI, E. J.; MAGALHAES, S. G. Spectral function of a d — p hubbard model.
International Journal of Modern Physcs B, v. 25, n. 1, p. 41-53, 2011.

CALEGARI, E. J.; MAGALHAES, S. G.; CHAVES, C. M.; TROPER, A. Pseudogap and
specific heat of high T~ superconductors. Solid State Communications, v. 158, p.
20-24, 2013.

CALEGARI, E. J.; MAGALHAES, S. G.; GOMES, A. A. Superconductivity in a two
dimensional extended hubbard model. European Physical Journal B, v. 45, p. 485—496,
2005.

CHAKRAVARTY, S.; LAUGHILN, R. B.; MORR, D. K.; NAYAK, C. Hidden order in the
cuprates. Phys. Rev. B, v. 63, p. 094503, 2001.

CHAPARRO, G. A. L. Supercondutivdade e antiferromagnetismo em um modelo de
Hubbard estendido. 1991. 62 p. Tese (Doutorado em Fisica) — Instituto de Fisica "Gleb
Wataghin"da Universidade Estadual de Campinas, Campinas, 1991.

DAGOTTO, E. Correlated electrons in high-temperature superconductors. Rev. Mod.
Phys., v. 66, n. 3, p. 763, 1994.

DAMASCELLI, A.; HUSSAIN, Z.; SHEN, Z. Angle-resolved photoemission studies of the
cuprate superconductors. Reviews of Modern Physics, APS, v. 75, n. 2, p. 473, 2003.

DOMANSKI, T.; WYSOKINSKI, K. I. Superconducting phases in the presence of coulomb
interaction: From weak to strong correlations. Phys. Rev. B, v. 59, n. 1, p. 173-176, 1999.

DUFFY, D.; MOREO, A. Specific heat of the two-dimensional hubbard model. Phys. Rev.
B, v. 55, p. 12918, 1997.

EMERY, V. J.; KIVELSON, S. A. Importance of phase fluctuations in superconductors with
small superfluid density. Nature, v. 374, n. 434, 1995.



70

FAZEKAS, P. Lecture Notes on Electron Correlation and Magnetism. New York: World
Scientific, 1999. 78 p.

GULL, E.; MILLIS, A. J. Energetics of superconductivity in the two-dimensional hubbard
model. Phys. Rev. B, v. 86, p. 241106(R), 2012.

GULL, E.; PARCOLLET, O.; J., M. A. Superconductivity and pseudogap in the
two-dimensional hubbard model. Phys. Rev. Lett., v. 110, p. 216405, 2013.

HARRISON, N.; MCDONALD, R. D.; SINGLETON, J. Cuprate fermi orbits and fermi arcs:
The effect of short-range antiferromagnetic order. Phys. Rev. Lett., v. 99, p. 206406,
2007.

HERRMANN, T.; NOLTING, W. Magnetism in the single-band hubbard model. J. Magn.
Magn. Mater., v. 170, p. 253, 1997.

HUBBARD, J. Electron correlations in narrow energy bands. Proc. Roy. Soc., p. 238,
1963.

IMADA, M.; FUJIMORI, A.; TOKURA, Y. Metal-insulator transitions. Reviews of Modern
Physics, 1998.

KAMPFAND, A. P; SCHRIEFFER. Spectral function and photoemission spectra in
antiferromagnetically correlated metals. Phys. Rev. B, v. 42, p. 7967, 1990.

KANIGEL, A.; CHATTERJEE, U.; RANDERIA, M.; NORMAN, M. R.; KOREN, G.;
KADOWAKI, K.; CAMPUZANO, J. C. Evidence for pairing above the transition
temperature of cuprate superconductors from the electronic dispersion in the pseudogap
phase. Phys. Rev. Lett., v. 101, p. 137002, 2008.

KISHORE, R.; JOSHI, S. K. Metal-nonmetal transition in magnetic systems. J. Phys. C:
Solid St. Phys., v. 4, p. 2475, 1971.

LOBO, C. O. Susceptibilidade Magnética de um Modelo de Hubbard Estendido com
Interacao Atrativa. 2012. 78 p. Tese (Doutorado em Fisica) — Universidade Federal de
Santa Maria, Santa Maria, 2012.

LORAM, J. L.; LUO, L.; COOPER, J. R.; LIANG, W. Y.; TALLON, J. L. The condensation
energy and pseudogap energy scale of Bi : 2212 from the electronic specific heat.
Physica C, v. 341-348, p. 831 — 834, 2000.

LORAM, J. W.; LUQ, J.; COOPER, J. R.; LIANG, W. Y.; TALLON, J. L. Evidence on the
pseudogap and condensate from the electronic specific heat. Physics and Chemistry of
Solids, v. 62, p. 59 — 64, 2001.

LUIZ, A. M. Aplicacao dos Supercondutores na Tecnologia e na Medicina. Sao
Paulo: Editora Livraria da Fisica, 2012. 189 p.

MISHRA, V.; CHATTERJEE, U.; C., C. J.; NORMAN, M. R. Effect of the pseudogap on
the transition temperature in the cuprates and implications for its origin. Nature Physics,
p. 357-360, 2014.

MORINARI, T. Pseudogap and short-range antiferromagnetic correlation controlled fermi
surface in underdoped cuprates: From fermi arc to electron pocket. J. Phys. Soc. Jpn.,
v. 78, p. 054708, 2009.



71

NAZARENO, H. N. Mecanica estatistica e funcées de Green. [S.l.]: Editora
Universidade de Brasiilia, 1986. 78 p.

NORMAN, M. R. e. a. Destruction of the fermi surface in underdoped high-tc
superconductors. Nature, v. 392, p. 157, 1998.

OLIVEIRA, I. S.; JESUS, V. L. B. Introducao a Fisica do Estado Sélido. Sao Paulo:
Editora Livraria da Fisica, 2011. 507 p.

OSTERMANN, F.; PUREUR, P. Supercondutividade. Sao Paulo: Editora Livraria da
Fisica, 2005. 78 p.

PEREIRA, S. H.; FELIX, M. G. 100 anos de supercondutividade e a teoria de
ginzburg-landau. Revista Brasileira e Ensino de Fisica, v. 35, n. 1, p. 1313, 2013.

PEREZ, L. A.; MILLAN, J. S.; DOMINGUEZ, B. C.; C., W. Electronic specific heat
anisotropic superconductors and its doping dependence. J. of Magnetism and Magnetic
Materials, v. 310, p. e129-e131, 2007.

PIUMBINI, C. K. Relacao entre o transporte elétrico e a estrutura de poros no
sistema Y Bay;Cu3O7_,. 2013. 132 p. Tese (Doutorado em Fisica) — Universidade

Federal do Espirito Santo, Vitéria, 2013.

RENNER, C.; REVAZ, B.; GENOUD, J.-Y.; KADOWAKI, K.; FISCHER, O. Pseudogap
precursor of the superconducting gap in under- and overdoped BisS1roC'aCusOg.ys.
Physical Review Letters, v. 80, n. 1, p. 149-152, 1998.

ROTH, L. M. Electron Correlation in Narrow Energy Bands. |. The Two-Pole Approximation
in a Narrow S Band. Phys. Rev., v. 184, n. 451, 1969.

SILVA, M. G. da. Assimetria no gap dos supercondutores de altas temperaturas.
EAOOQ. 78 p. Dissertacao (Mestrado em Fisica) — Universidade Federal do Amazonas,
anaus, 2009.

TINKHAM, M. INTRODUCTION TO SUPERCONDUCTIVITY. New York: McGraw-Hill,
Inc., 1996. 78 p.

VALENTIM, A. Modelo de Hubbard bidimemsional em uma rede com padréo
tabuleiro de xadrez. 2010. 77 p. Dissertacdo (Mestrado em Fisica) — Universidade
Federal de Mato Grosso - Instituto de Fisica, Mato Grosso, 2010.

VARMA, C. M. Theory of the pseudogap state of the cuprates. Phys. Rev. B, v. 73, p.
155113, 2006.

VOLLHARDT, D. Dynamical mean-field theory for correlated electrons. Ann. Phys, v. 524,
n. 1, p. 1-19, 2012.

ZUBAREYV, D. N. Double-time green functions in statistical physics. Soviet Physics
Uspekhi, v. 3, p. 320-342, 1960.



