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RESUMO

Neste t.rabaltho estudamosz alguns aspectos da
supercondutividade em sistemas de duas bandas superpostas.

Utilizamos o modelo proposto por Suhl, Matthias e Walker
CEMWD.

Ma Teoria BCS s3c determinadas algumas razdes, cujos
valores gio ditos universais. Nés mostramos que os sistemas de
duas bandas, quando tratados no mesmo regime de acoplamento fraco,
apresentam valores de ZA(O)/kBTc distintos daqueles. Tais wvalores
foram encontrados em supercondutores a altas temperaturas criticas
e em sistemas de férmions pesados.

Introduzimos a hibridizaciZ ao modelo de duas bandas e
calculamos os “gaps" de energia similares aos obtidos no modelo
SMW, com o intuito de comparamos o caso hibridizado com o n3o

hibridizado.
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CAPITULO 1

INTRODUCAQ

>
11 BREVE HISTORICO SOBRE A SUPERCONDUTIVIDADE

A  Supercondutividade fol descoberta em 1911 [1}, pelo
fizico holandes Heike Karmelingh Onnes {1853-1926), aoc estudar a
registividade de certos materials puros a balxas temperaturas.
Onnes observou que na temperatura de liquefagio do hélie 4.2Kd, a
resisténcia elétrica de uma amostra de mercurio cata bruscamente
puara 10" ®omhs. Logo depols, em 1913 {2], ele verificou que estes
materiais, que foram denominadaos de supercondutores, voltavam ao
=eu eastado de condutancia normal caso fosse aplicada ura corrente
clétrica suficientemente alta. No entantoe em 1916, F. B. Silabe
i3] mostrou que a quebra do estade supercondutor era devido ao

cfeita do campo magnético associado A corrente elétrica.

Os materials supercondutores nio =) caracterizam
simplesmente por possuirem resistividade nula a baixas
temperaturas. Em 1933 [4], oz fislcos alemies W. Meissner e R.

Och=senfeld observaram que quando aplicadoe um campo magnético sobre
uma amostra no estado supercondutor, as linhas de campe da indugdo
magnética nao penetravam no material, ou se ja, o estado
suparcandutor comporta-se como um diamagnético perfeito. Este
efeito ficou conhecido como "E feito Meissner—-Ochsen feld.

Em 1950 [5] e [6], observou-se o “Efeito Isotépico”. na
qial a temperatura critica de um supercondutor varla coem a raz3o
inversa da poténcia 12 da massa isotdpica, ou seija:

T ML . constante
Loy



Frohlich (7}, no mesmo ano, propds uma teoria para
explicar este efeito, onde a interagio dos elétrons com a vibragio
da rede do cristal exerceria papel principal Essa interagdo é
denominada de interagao elétron-fénon.

Em 1953 (8] surge a constatagido experimental que os
sw percondutores possuem um 'gap" de energia, isto &, um intervalo
de energia proibido para acomodar elétrons, localizado entre o
en:tado fundamental supercondutor e o primeirc estado excitado.

J. Bardeen, L. N. Coope: e J R Schrieffer [91, em 1957,
desenvolveram uma bem sucedida teoria micrascépica conhecida como
a Teoria BCS. Nela, eles conseguiram descrever adequadamente
tanto o "gap'" de energia quanto o Efeito Isotépico.

JA em 1960 [10] surge o "Efeito de Tunelamento”, descoberto
por QGlaver. Ecste efeito consiste de um elétron passar de uma
jungdo condutora para uma supercondutora. Em 1962, B. D.

Josephsoen [111 estudou dois efeitos, Efeito Josephson DC, Efeito

Josephson  AC. O primeire consiste da passagem de uma
supercarrente através da Jung3o supercondutor-iseclante-
super condutor, sem veoltagem aplicada. No segundo efeito, quandce €

aplicada uma voltagem DG numa jungdo do mesmo tipo, surgem
correntes oscilatérias de radio frequéncia.

Recentemente, os fizicos J. Bednorz e K.Muller [12]. em
1986 anunciaram que as ceraAmicas supercondutoras, constituidas por
estruturas complexas de bario, lantAnio, cobre e oxigénio,
possuiam uma temperatura critica muito elevada, acima de 30K.

A Supercondutividade é um assunto muito vasto e de grande
importancia tanto na area de pesquisa basica quanto no
desenvolvimento clentifico e tecnoldgico; este fato esti

refietide nos varios prémios Nobel concedidos a essa area da



Fisica, gs3o eles:

1913

H. K. Cnnes
1972 - J. Bardeen, L. N. Cooper, J. R. Schrieffer
1973 - J. Giaever, B. D. Josephson, L. Taakt

1987 - J. Bednorz e K.Muller

Como  podemos observar apos este breve | histérico, a
Supercondutividade ¢ um tema d2 interesse na Fisica desde o inicieo
do século XX. Até o que se antecede a formulagido da Teoria BCS,
miritos cientistas perseguiram incessantemente wuma trilha para a
descrigdo microscéOpica deste fendmeno. Em 1979, com a de=coberta
dos novos materiais supercondutores, entre os sistemas denominados
de "férmions pesados' [13]1, desperitou atengio, em virtude de suas
propriedades supercondutoras andmalas consequéncia de grandes
massas efetivas envolvidas na formagdc de pares de Cooper.
Soment.e em 1986 surgem as ceramicas supercondutoras (121,
mat.eriais que apresentavam a possgibilidade de se abter
temperaturas criticas elevadas, implicando numa enorme motivagio
nesta area de pesquisa. Para estes compostos é suposto que a
interac3o elétron-fénon nio exerga mais o papel principal, e neste
caso a Teoria BCS na3c se aplicaria. Mais wuma vez, aparecem
diversas tentativas para a formulagdo de uma nova teoria que
descrevi estes novos supercondutores cerdmicos. Entretanto, até o
presente momento, nenhuma destas teorias podem ser consideradas

como definltiva [141.



1.2 ESTRUTURACAO DO TEXTO

Esta tese ndo tem como objetivo tentar explicar quals os
mecanismos responsaveils pela supercondutividade a altas
temperaturas ou em férmions pesados. Né=s aqui abordaremos alguns
aspectos da supercondutividade em sistemas de duas  bandas
superpcestas, sempre dentro de uma vis3o convencicnal; usaremos uma
extensdo da Teoria BCS no mesmo regime de acoplamento fraco.

Nosso interesse em estudar esse tipo de modelo vem do fato
de que materials supercondutores tem =ido clagsificados por
comparagdo das razdes ZA/kBTC ,AC/;/TC y dadas na tearia BCS com
resultados experimentals obtidos nestes sistemas. Entretanto
pode—ze oaobservar que mesmo dentro do referencial da Teoria BCS
modelos teéricos que levam em conta, por exemplo a presenga de
duas bandas superpostas na superficie de Fermli implicam em valores
da= razdes diferentes daquelas encontradas na Teoria BCS
convaencional. Isto corresponde a dizer que uma comparagic direta
destas razdes nidc seria suficiente para caracterizar regimes de
acoplamento forté ou fraco, e invalidar uma aplicagdo da Teoria
BCS.

O tewto esta estruturada da seguinte forma:

No capltulo 2 fazemos um breve sumario da Teoria BCS [91,

nose restringindo ac calculo do “gap” de energia em fungdo da

temperatura e ac calculo da temperatura critica do =sistema. Para
inuso utilizamos uma interagdao elétron-fénon constante, como foi
fuito originalmente. Esse capitulo servira de base para os que se
seguem.

O capitule 3 dedicamos ao problema de duas bandas

superpostas. Usamos o Madelo de Suhl, Matthias e Walker (151, que



¢ uma extensdc da Teoria BCS. Neste modelo as duas rbandas est3o
acopladas através de um termo interbanda, que pode s=ser descrito
pela criagdo de um par tipo Cooper numa banda e a destruigaoc de um
outro par na outra banda, com um potencial de interagio Vab
Quando '\»’a'D ¢ nulo, o sistema de equagles auto-consistentes se
desacopla e obtem~se duas temperaturas criticas distintas.
Portanto queremos conhecer o comportamento do sistema quando qu
ezgta presente, =endo porém pequeno o produto dos potenclais
interbandas quando comparadoe com o produt.o dos potenciais
intrabandas. A principio supomos que as bandas s3Eo estreitas e
nesse caso, 0 uso de uma aproximagadoc do tipo "Tight Binding" se
faz adequada. Apresentamos alguns resultados numéricos que mostram
a variagdoco da temperatura critica e dos ''gaps" de energla para
diversos parametros. Em seguida tratamos o problema para qualquer
tipc de banda, sem aproximagdes. Aqui encontramos result.ados
originals, que estidc diretamente relacicnados a observagfes em
supercondutores a altas temperaturas e também em sistemas de
férmions pesados, apesar de termos usade uma teoria convencional
num regime de acoplamento fraco. Ao final deste capitulo fazemos
uma discussdo sobre os nossos resultados e comparamo-os com outros
trabalhos publicados neste contexto.

No capitule 4 Introduzimos a hibridizagio ac modelo de
duas bandas. 0 s=sentidc fisico da hibridizagic 4 criar, no estado
normal, novas bandas com carater misto. Mogtramos analitlicamente

como a hibridizagio pode alterar os ''gaps"” de energia.

Finalmente, apresentamos as concluses deste trabalho e

discutimos possivels extensBes.



CAPITULO 2

ALGUNS RESULTADOS DA TEORIA BCS

21 INTRonquo

Neste capitulo faremos um breve sumario da Teoria BCS. De
t.al maneira a nos prover uma base comparativa para o que =se
seguira nos proximos capitulos. Esta teoria ¢ adequada para
descrever o estado supercondutor no limite de acoplament.o
fraco.

Foi de grande importancia a descoberta do YE feite
ITsotbépico” para a formulacgdo da Teoria Microscépica da
Supercondutividade. Para descrigac deste efeito, Frohlich (71
sugeriu que a interagdo primaria responsavel pelo estado
supercondutor seria do tipo elétron-fénon. Ent3o, wusando uma
teoria pert.ubat.iva, ele conseguiy determinar corretamente a
dependdncia da masss isotédpica com o campo magnético critice a
zZzero graus Kelvin.

Partinde do Hamiltoniano de Frohlich, Bardeen, Cooper e
Schriefar desenvolveram a bem conhecida Teoria BCS (9] Nela, o
cstado =msupercondutor é descrito como uma combinagdo linear das
configuracfes do estado normal, de mansira que os estados de uma
particula s3oc ocupados aos pares com sping e momenta opostos. Se
o estado com momentum k é ocupadoe em qualquer configuragio, entdo

o de momentum -k também o sera. Surgira como decorréncia da



interagdo elétron-fénon uma interacio efetiva elétron-elétron, de
natureza atrativa entre os elétrons, quando a diferenga de energia
cntre o= estados dos elétrons envolvidos for menor do que a
frequéncia de fénon. Neste intervalo de energia sup@e-se que a
interacio atrativa supere a repulsdo Coulombiana. Erﬁ outras
palavras, quando um elétron interage com a rede e a deforma, surge
localmente um actiimulo de cargas positivas que atrai um segundo
elétron. Portanto, o segundoc elétron interage indiretamente com o
primeiro via deformagie da rede.

A Teoria BCS prevé o surgimento de um intervalo de energia

que separa o estado fundamental supercondutor dos seus estados

excitados. Multas das propriedades termodinamicas e
eletromagnéticas s3o cansequéncia da presenga deste 'gap” de
energia.

2.2 F‘ORMULA(:.KO DA TEORIA BCS

Para formular a Teoria BCS, Bardeen, Cooper e Schriefer
[9} tomaram a interag3oc elétron-fénon como sende a principal
responsavel para a ocorréncia da supercondutividade. Tendo partido

do Hamiltonianc de Frohlich:

T T
Ha= ¥ g c c Yy hoe p_p +iD T L & +p2c c,., .,
K,o k ko ke q "9 "q K’k q oo ko ko
2.2.1>
£ - energia cinética dos elétrons livres.

k



coq - frequéncia dos fénons.

c't , ¢ - operadores de criag3c e destruigido dos elétrons.

p* , p - operadores de criagio e destrulgio dos fénons.

D - constante de acoplamento elétron-fénon.

Podemos encarar a interagio elétron-fénon como sendo composta por

+ + +
duas parte=zs. OO termo p__q cko' Spror e o termo pq cko' ck’o" »
que est3o representados esquematicamente na figura (2.2.1) ad e b>

respectivamente:

al b>

Figura (2.2.1)>: Um elétron & espalhado de k’ para k con
ad emiss3o de um fénen com momentum -q = k’ -k

b> absorgZc de um fénon com momentum g =k - kK’

Queremos expressar a Hamiltoniana de Fréhlich na forma

diagonal, para isto usamos uma transformagsio candnica do tipo:

H= o~ H e

e expandimos em S até segunda ordem, S deve ser escolhido de
maneira que o seu comutador com a parte n3o perturbada de H (Ho),

cancaele a interagio elétron-fonon H > . Entio obtemos:
e-p



+ +
H’ = H + v C » o c o ,
°© k}’:k q oi,:o" k.q k’4q0” "k-qo k,o “k’0’
222>
D* ho,
v = 2.2.3>
k,q 2
Cey = fr-q’ " Cho >

O segundo termo de K’ descreve a interagdc entre os

elétrons, que estld repregentada na figura (2.2.2),

K’

Flgura(2.2.2): Interagio elétron-elétron via um fénon.

Se le, = & i <€ hwq 2242

a interagio elétron-elétron sera atrativa.

A condigdo repulsiva n3oc & de interesse pois corresponde
aos estados com energlas malores do que a de Fermi do sistema de
aelétrons livres. Por isso consideraremos somente o caso (2.24).

Faremos um breve paréntesis para explicar porque o estado
supercondutor deve ser formade preferencialmente por pares de
elétrons que possuem momenta e spins opostos. Isto decorre do

Mcodelo da Cooper [161 para o problema de um par de elétrons
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interagentes.

Cooper descreve um gigtema de gas de elétrons lvres, no
qual um unico par ¢ formado em consequéncia da atragdo entre seus
elétron=, tornando com isto, a energia do estado fundamental
menor. Os niveis de energla do gas de elétrons livres s3o
preznchidos de acorde com o© principioe de Exclusdo de Pauli até uma
certa energila c’:F » a Energla de Fermi. Entretanto este estado
fundamental =se torna Iinstavel na presenga de uma interagdo
atrativa entre um par de elétrons. Exceto esses dols elétrons,
que possuem coordenadas r. e rz » todo os demais elétrons do
=sistema continuam acomodados em nivels de energila inferlores a ¢ _.

Para descrever o comportamento desse par vamos construir

sua fungidc de onda espacial ‘I-'Crt,t*z),

r k. i ; + . V..
‘F(ri,rz)a exp 1(k1t‘1 kzrz)a exp i{K.R krp) 2.2.5>

o= = rz & a coordenada relativa.
k -Cki- kz) é o momentum relativo.
r

R-(r1+ rz)/z é& a coordenada do centro de massa {(CM).

l(-(k.1+ kz)/z é& o momentum do centro de massa.

Por convenléncia nos situaremos no referencial do CM, logo
Km0, entao k‘-k e kz--k .Se expandirmos em série de Fourler,

temos!

I e D m F a,  expdd k p> = 7 a expld k r > exp(-i kr D
17 2 K>k k r k)kF k i 2

(2.2.6>
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Podemos pénsar como uma superposigdo de configuragdes tal
que em cada configurac8o & definida um par de elétrons com
momentum k e -~-k.

Pares de elétrons que possuem momenta e sping opostos sao
chamados de "Pares de Cooper'.

O estado supercondutor & formado por um conjunto de pares
de Cooper, de forma que podemos aplicar este resultado no

Hamiltoniano 2.2.2>.

Tendo adotado a seguinte notag3o:

Ent3c chegamos ao Hamiltonianc BCS:

+ T _ L
Ha= Lo Gogreypcr’ b Y % k. k%
Kk k,k’
€2.2.7)
O sinal negativo da interagio elétron-fénon foi colocada

explicitamente em (227, e vlic & positivo.

k?

Adotaremos aqui um tratamento diferente daquele seguido
originalmente pelos autores da Teoria BCS, que aplicaram um métodao
variacional para determinar o minimo d4da energia. Usaremos, um
método baseado no trabalho de Bogoliubov {171, aplicaremos as
transformacdes candnicas que d3io origem as quasi~particulas ou
como também sio chamadas, aos "bogolHubons®™.

Diagonalizaremos (2272 através dams transformagdes de

Bogaliubouv-Valatin (17-18), definindo novos operadores:
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f
"k ® Y%k Vik©ok
(2.28.ad
-r
oae ® Mo Y oViCk
com seus hermitianos conjugados:
y? = c? - v, c
kT %% K -k
(2.2.8.b>
+ +
+
YRR VA I "
As fungoes u, e v sdc esgcolhidos reals para que os

novos operadores preservem as reaelages de anticomutagio dos

férmions. Ent3o u e vy devem obedecer as seguintes regras:

MotV T
U ® U e Vie® Vo
+ + '
para Jque {vk ,yk(] & [y_k ,r_k,] = 6k,k'

¥ = g v 3 = Er: Wyl =0

Substituindo (228ad e (2.28b> em 227> obtemos a

Hamiltoniana transformada:

2 2 2 + +
+ - + + + -~
H = T £5 L JZVl (uk vy 2 (m.k m_, p. 2!.|k\-'l (;f‘ r_3 r_y ) > 1

- Erkﬁvk'k' [ ukka*ukvk 1- mk’- m_k{) 1- mk- m_k > o+

2 2 + +
- - - +
Uy vy «“ m, - m 2 (uk vy > (y_l ) i Y. >3 O+ OcC4d

(2.2.9D
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. + +
onde: M E YL Yy e m o P LY

Os termos de gquarta ordem 0C4) podem ser desprezados,
pols contribuem pouco para um estado fundamental tipo de Cooper.
J& que, por enquanto estamos somente interessados no estado
fundamental na temperatura absoluta, que ¢ constituido de estados

ocupados até o nivel de Fermi £ e desocupad:s aclma, o operador

namero, m, atuando neste vacuo &, por definigdo, nulo (sF é
adot.adoc como origem das energlas). Devemas Iimpdér em (229> que
os termos n3o diagonals sejam identicamente nulos. Obtemos assim

a seguinte equagio:

2 2
2 skukvk (uk vk) E’ Vk,k*uk-vlr- 0 2.2.10>

Camo woe v sdo dependentes ¢ conveniente 1eescrevé-los

k

em termos de uma thica varlavel x , tal que:

1.2 12
u.k=(1/2 xk) vk=(1/2 + )ﬁ() 2.2.11>

e definimos uma quantidade:

= V. . <ir4 - x2 HYF 2.212>
k. k- ¥ -

Substituimos €2.2.141> em (2.210> e em segulda (2.212>, obtemos:

+ 12

"k"‘k/Z(‘;*'Ali) €2.2.13>
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Substituimos (2213 em (2212 e tem-se uma equagdo

transcendental para Ak :

A.k = 172 T v 2.2.14>
k'’ z z t/2

Mais adiante identificaremos que a quantidade definida em
(2212 & o ‘Tgap"” de energia entre o estado fundamental
supercondutor e ¢ =seu primeirc estado excitados. Fara
resolvermos (2.2.14) precisamos conhecer o potencial vk,k"
Assim  como fol feito  originalmente na Teoria BCS,

utilizaremos um potencial constante e positivo, tal que:

\Y }i‘< hf.on

1'% -{ 2.215>
»
Kk 0 fora deste intervalo

onde I"u.oD & a energla de Debye.

Em consequéncia do potencial ser constante, Ak também o
Serad, Podemos, agora, resolver (2.2.14). Passamos o somatdério em
k’ para uma integral na energia, e gupomos que a densidade de
estados do estado naermal & constante. Esta aproximacg3o
Justifica-se {4 que consideramoes uma pequenz faixa de energia
entorno do nivel de Fermi, onde a variagido da densidade de estados

& suposta desprezivel

Ent3o, o "gap"de energia A T=0K &:

A = 2 l‘!mD exp[—i/VD(EF)] (2.2.16>
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Onde D(.c;F) ¢ a densidade de estados no nivel de Fermi.
Em <(2.2.16> tomamos o limite de acoplamento  fraco,
VD(sF)(( 1, esta aproximag3oc mostra-se adequada em grande parte

dos supercondutores.

]
2.3 DEPENDENCIA DO "GAP" DE ENERGIA COM TEMPERATURA

Vamos generalizar os resultados obtidos anteriocrmente para
temperaturas diferentes de zero. Neste caso, teremos excitagBes
térmicas e existira wuma probabilidade diferente de =zero de
encontrarmos uma quasi-particula em um estado acima do
fundamental. De forma Jue devemos int. roduzir a fungzo
distribuic3o de Fermi-Dirac que dara a ccupagic média das
quasi-particulas em cada estado.

O procedimento para encontrar o ‘gap” de energia em uma
temperatura finita sera igual ac que foi feito para T=0K , o=
mesmos passas de (2.29> a (2.214> sendo que agora os operadores
numeros ter3o suas médias quanticas, <mk> e <m_k>, substituldas
por suas médlas térmicas, ou seja, pela func3o distribuiqio de

Fermi-Dirac f(Ek).

1
f(Ek)- 2.3.1>
exp(Ek /kBT >+ 1

onde Ek é& a energia necessaria para excitar uma quasi-particula
No estado normal a energia de Fermi & tomada como origem

das energla sF-O. Obtemos:
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A, (T

2ot ?

A (T> = 172 LV

L Vi [1 - 2fCE,>]

[ekf + Ak
(2.3.2)

Para encontrarmos a expressao da menor energia de

excitagio de uma quasi-particula, derivamos o valor médic da

energia obtida do Hamiltoniano diagonalizade em fungic do namero

médio de quasi-particulas e encontramos:
2 2 12
Eka C e * Ak(T} ] 2.2.3>

Substituindo ¢233> em (23.2) e explicitando a fungsdo
f(E‘.k), o "gap'" de energia dependente da temperatura também pode

ser escrito da seguinte forma:

Ak!(T) 1/2

2 2
ALCT> = 12 E,_vk,k’ - tanh [C &g+ AL, CT> > /2K T 1
+ AF, (1 ®

2
{e:k,

(2.3.4>

A variagio do “gap" com a temperatura esta repregentada na
figura 231>, podemos notar que quando o sistema passa da
fase supercondutora para a fase normal ocorre uma transigdao de

ar (1]

fase de 2° ardem. Pois o "gap"” de energia, ¢ parametro de ordem
do sistema, varia continuamente de seu valor maidmo em madulo em

TwO até o seu valor nulo em TsT , como ¢ caracteristico em t.als
<

transigdes.
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Ao

Figura<2.3.1>: grafico do "gap” de energlia em fungdo da temperatura

2.4 TEMPERATURA CRITICA

A temperatura na qual ocorre uma mudanga de fase no
sistema, ¢ dita temperatura critica do sistema (’I‘c). Nesta
temperatura o parametro de ordem anula-se; portante, no nosso
caso, o "gap" de energia sera nulo nesta temperatura.
Calcularemos Tc usando mais vez o simples modelo para o potencial

ka, definide em <(2.2.153. Aplicando as mesmas argumentagles ja

descritas anteriormente, (234 em T reduz-se a:
=

(hw ~ZK T )
D B ¢
Y D(sF)J x* tanh GO dx = 1 2.4.1>

c
integrande (2.4.13 por partes, temos:

(thw 2K T
D B <
(hc.jD/zKBT )
[in x tanh x1_ ¢ - I sach (x> InGx>dx = 1/VD(s )

[a]

(2.4.25
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No limite de acoplamente fraco hwn > anTc » podemos
aproximar a tanhtﬁmn/zxn'r) para 1. A integral de <(2.4.2) neste
C

limite tem o valor de In 0.44, ent3o T & dado como:
[ad

114 ﬁwb

T = exp [-1 / VDCe D1 2.4.3>

[= kﬂ F
E a razio:

2AC0D

r ® —— —— - X~ 383 <2.4.4)
k T
B C

Da equagdo (2.4.3> podemos entender o Efeito Isotdpico
para metals de ndo-transigdo. Dois isétopos com as mesmas
propriedades eletrédénicas mam com diferentes massas 1dnicas m, téam
diferentes frequéncias de Debye, que por sua vez sHo proporcionais
am*? Este resultado & geral, & vem do fato que a equagido de
movimento de um ion & da forma, m dzx/dtzz F, onde F é uma forga
restauradora independente da massa. Portanto a equagdo €2.4.3)
prediz que TC ~ m *“?  Entretanto em muitos outros supercondutores
o efeito isotépico nAo & traduzido através deste resuliado.

A Teora BCS calcula muitas ocutras fungdes termodinAmicas,
como por exemplo a energia livre, entropiaq, calor especifico,
etc, determina também a funcio de onda do estado fundamental e dos
estados excitados supercondutores. No entanto, como nac sera de
interesse para o gque se <segue, nac extenderemos mais este

capitulo, podemosgs sugerir duas referéncias (191 e (201 para um

estudo mails detalhado.
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CAPITULO 3

MODELQ DE DUAS BANDAS SUPERPOSTAS

31 - INTRonquo

O modelo de duas bandas superpostas foi proposto por Suhl,
Matthias e Walker [15]1 (SMW), em 1959, para descrever o estado
supercondutor dos metais de transigao.

QO Hamiltoniano SMW ¢ uma extens3o do utilizado na Teoria
BCS [91 usual. A Teoria BCS considera que a supercondutividade
pode ser descrita em uma unica banda do cristal. No modelo de SMW
sup@e-se que a supercondutividade ocorre em duas bandas digtintas
que est3o superpcstas na energia de Fermi. 0 objetivae foi de
descrever os efeitos em metals de transicioc puros pois sabia-se
que o espalhamento s-d contribue consideravelmente ao aumenta da
resistividade no estado normal 0 modela SMW considera os termos
de interac3o do Hamiltoniano como sendo provenientes do processo
de emiss30 & reabsorgdo de um fénon. De tal forma que dquando um
elétron da banda s ou um elétron da banda d emite um fénon,
imediatamente um outro elétron da banda s ou da banda d
reabsorvera este fénon. Este processo é descrite através de duas
interagBes intrabanda e interbanda.

A 1interacg3o intrabanda ocorre quando um par de Cooper ¢
criadoe e destruido numa mesma banda. A 1interagio interbanda
ocorre quando um par de Cooper ¢ criado numa banda e destruido na
out.ra, n3c ocorrendoc portanto, neste modelo, formagac de pares
constituidos por elétrons de bandas diferentes, também denominados

de pares htbridos.
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3.2 - 0O MODELO SUHL, MATTHIAS e WAIKER

O Hamiltoniano do modelo de SMW para quatsquer duas bandas

superpostas a e b

t t t t
H= V% ¢ a a + T = b h -V b a a a a
K o ka ko ko k. o kbt ko ko aa k. k’ k -k -k’
t t * t
- v b b b b -V C a b b + hecd
bb kzk, kK -k -k’ "k’ ab k?:k, k "k Pk Yk

(321>

Foi usada a mesma convengdo do capitulo anterior:

Os dois primeiros termos de ¢3.21)> descrevem as energias
cinéticas da banda a e da banda b, os demais termos =s3o

responsaveis pelas i :teragfes intrabanda 2-a e b-b e interbanda

b

-b, onde V RY

we € v representam as energias efetlivas
G

ab
regultantes da presenga da interag&o 1intra ou interbanda e a
interagao repulsiva Coulombiana.

Tal como na tecria BCS, os somatdérios sobre os momenta
estdo limitadoes a wuma faixa de energia entorno da energta de
Fermi, da ordem da energia de Debye.

Para diagonalizar (3.2.1) introduzimos uma transformagdo

do tipo de Bogoliubov-Valatin [18l

k?
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-r
+
akT == cos(ek/Z)ekT Sin(ek/2>e~k¢

-'-
ak,;, = COS(Bk/Z)ekJ_ - Sin(ek/2>e—k1.

b = c:t:ns.‘(«pk/z}fk‘r + 3in(Pk/2}f‘—tk¢

+
—kT

b = ccs(pk/Z)kav - 51n(pk/2)f
€3.2.22
Substituindo o conjunto de transformagdes (3.2.2> em

(3.21>, e impondo que os termos ndo diagonais =sejam identicamente

nulos, resultamos nas seguintes equaces:

ska sin Bk - [quD + VQQS] cos Gkac (3.2.3.a>

& =sin

Kb P T [vbbD + vabS] cos «pk=0 (3.23h>

aonde:

S=1-2 T =in Bk f1-2 f(Eka)] (3.2.4.a>
k
Dmt. 2 E sin Py [t~-2 f(Ekb)] (3.2.4.b>

onde f(E,_ ) & a fung8o distribuicdo de Fermi-Dirac, denota o

k7
numero médio de quasi-particulas na banda 7, com energia EkT)’ tal
que 7N=a ou b. As energiax das guasi-particulas escrevem-se como:
2 2 12
+ .2.5.
Eka (ska Aa > (3.25.a>
2 2 12
+ 3.25.
E‘.kb-(skb Ab ) (3.25b>

onde A e Ab 30 os l{gaps"de energias das bandas a e b.
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Oz "gaps" de energla sidc escritos como:

A=V D+V S (3.26.ad>
a ab aa
+
Ab-VQbS vbbD (3.2.6 b>
Podemos escrever (3.2.3.a) de outra forma:
v +
tan Gka 4 c‘.bD anS)/‘eka 3.27>
substituindo (3.2.6.a em (3.2.7), temos:
t.an Bknﬁa/.r: ka loga,
sin 9, =mA /2 + A% H»V? 3.2.8>
k a ka a
Substituimos <3.28> em (3.24a> , e da mesma forma gque

fizemaoas na capitule anterior, transformamos o

somatdrio nos

momenta numa integral em ehnergia, surgindo assim a densidadzs de

egtados N para banda a, que ¢ tomada como cons ante entorno da
a

energia de Fermi., Explicitande f(Eka), chegamos a:
S=N A F (D
a fa} <

Onde:

YA tanh [(.‘;2 + A
a

F (T)= -r
a o]

(3.2.9.a5

(3.2.i0.a0



-23-

De maneira analoga ao que fol felto com as equagles

relativas a banda a, obtemos para a banda b:
Dm Nb Ab F‘b(T) (3.29.b>

onde Nb ¢ a densidade de estados da banda b entorno do nivel de

Ferml, e

hw tanh [Ce = + A HY %2k T2
D b b B de

F (Tr= j

b

o 2 2 1,2
(e + A D
b b

(3.2.10.b>
Substituindo o par de equagles (3.29) nas expressfes dos

“gaps ' de energia (3.2.6), surgem duas equagSes simultineas para A

=9

e Ab:
A 1~V N F (TX»= A V N F I (3.2.11.ad>
a aa a a b ab b .S
Abli—vbb Nb Fb(T)]n Aa Vab Nq F‘a(T) (3.211b>
Est.amos int.eressados em analizar ag mudangas nas

propriedades supercondutoras quando consideramos a interag3o
interbanda na presenga das interag@es intrabandas.
Para resolver o sistema de equag@es (3.2.11), introduzimes

uma aproximagdo da tipa "Tight-Binding” (TB> [21].
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3.3 - APROXIMAQXO "TIGHT-BINDING"”

Nem todos os elétrons num metal participam da condugie
elétrica, alguns fazem parte das camadas eletrénicas que est3do
fortemente ligadas aos fons, portante nem tomando conhecimento do
caradter metalico. Ne entanto os elétrons que estioco em camadas
parcialmente completas té&m um comportamento intermediario entre
estegs elétrons fortemente ligados e os elétrons livres,
participandoc efetivamente da condugdio eletrdnica. Neste sentido
a aproximag3o TB se faz pertinente a tals elétrons gue surgem
principalmente das camadas-d parcialmente cheias e pertencentes
aocs metais de transigao.

Os elétrons tipo d ou f podem possuir pouca mobilidade,
neste caso a superposigio de suas fungles de onda forma um pacote
bem localizado, dando origem a uma banda estreita.

Na aproximagdo TB os acoplamentos elétron-fénonsio
proporcionais a> larguras das bandas [21]

Definindo um novo parametro:

A=V N {3.3.1

onde ?\n e interagac efetiva elétron-fénon relativa a banda 7

Substituindo (223 em ((3.31) e tomando:

K k—-ql << hw q



Temos, = L €3.3.2>

O sinal negativo ja esta explicitado na eq.(3.2.1),

Admitindoe que a densidade de estados ¢ constante, e
supondo que temos um elétron por banda de energila, podemos toma-la
como inversamente proporcional a largura de banda Wn. Entao
{(3.3.2) tem-se:

AW S h o (3.3.3>
n n b

O zcoplamento elétron-fénon Dé tomado como proporcional a largura
de banda [21].

Definindo também :

R=W_/ VW, 6= N /), (3.3.4>
N n n
onde R é a raz3o entre as larguras de bandas.
Introduziremos um outro parametro K , tal que:
V =K (V Vv 72 (3.3.5>
ab aa bb

Reduzimos assim, para trés o numero de parametros do
sistema ¢ K, R, e A > , se fixarmos a energia de Debye.
a

Dividindo a equagde (3.2.11.a)> por (3.2.11b)>, obtemos:

2z
[(1-v Na F‘a(T)][i vbb Nb Fb(T)]ﬂ Vub Na Nb FQ(T) F’b(T)

gy

¢3.3.6>

Em T os ‘gaps” se anulam ficando F (T )-F‘b(T )-F‘(TC),
a < <

Iy}
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aentio (3.3.6) em TnTC torna-se uma equagdo quadratica em F‘(TC).
R A2 a1 - KD FCT > - A (R + 1 F(T > + 1 =0
(3.3.7>
Tendo sido usado os parametros definidos anteriormente.

No estudo do modelo SMW foli determinade analiticamente a
temperatura critica, tendo sido adotado o limite de acoplamento
fraco para resolver a integral F‘(Tc). Aqul, calcularemos a
integral numericamente para determinagao de Tc

Se em (3.3.7> fizermos nula a interagio entre as bandas a
e b , ou seja K=0, obteremos duas temperaturas criticas distintas.
Como s=e tivessemus dois sistemas supercondutores separados, um
sendo descrito pelos elétrons da banda a e o outro pelos elétrons
da banda b . Esta gituagio foil apresentada por SMW [15] Se
Vab;t 0, 337> teremos duas temperaturas criticas como solugio,
entretanto somente uma & fisicamente aceitavel [22] Pois a menor
energia livre do sistema esta associada a maior Tc . Unma wvez
atingida esta temperatura, o sistema passarsd inteiramente para o
estado supercondutor e neste permanecerai para qualquer temperatura
abaixo dessa Tc. Esta afirmagio pode ser vista através dos
graficos AT’? X Tc qgque mostraremos mals adiante.

Por easges motivos é interessante analizarmos e
comportamento dos ‘gaps" de energia e da temperatura critica
quando colocamos uma pequena interagdo interbanda, K<{1, ou =seja,
ViV v

Os graficos a =meguir mostram a variagdc da T versus os
Cc

trés parametrog definidos acima.
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75. 08

78,92 1

temperoture critlco (K]}

0. 32 4

SEL AT

ST A T ? T T

.
@90 .1 B.Z6 ©.39 .40 B.58 .68 0.70 @i

%_
®
-
)

Figura(33.1> - Q@rafico Tc X K
R=05 e A\ =06
<

Quant.o malor a interagdo interbanda V 6 ? mais elevada gera a T
a <
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129,09
100 . @@ -
_
h'g
T p0.00
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O
Coe9.0e
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o
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4Q.0¢ -
0. 00
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2.1 2.70 B.32 0.4 0.50 Q.62 8.70 0.00 0.5 1.0

Figura3.3.2>~ Q@rafico Tc X Ra
R=05 e K=0.1
Fixada uma pequena interagdo interbanda, vemos que A medida que a

interagdo intrabanda aumenta mailor sera T
c
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53. 02

52.50

52. 0@

51.50 1

.58 4

Lemperatura or ltice {K)
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49,08 -

43,50 4
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.10 0.20 0.30 Q.40 9.5a Q.60 0.7@ 0.82 8.%0

Figura(3 33> - Grafice Tc X R
K=0.1 e )\GSO.()
A medida que a largura da banda mals estreita val se igualando a

da mais larga, T sofre uma leve elevag3o.
<
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Os graficos a seguir mostram como os 'gaps  de energia
variam com a temperatura. Neles, podemos constatar a presenga de
uma uUnica temperatura critica quande a interagao interbanda esta
presente, mesmo gue esta =eja muito pequena. G 'gap'" de maior

energia esta associado ao maior A .

gep de energlo ('30'5 eV}

8.8 T T T T F L T T T ¥ _J
.2 5.0 10.9 15.2 20.0 26.2 30.8 36.0 42.0 45.¢ GB.8 G5.@

temperalura {K)

Figura(3.3.4>- Grafico "gaps" de energla a e b X temperatura

Ru05, Km041 , X =06
<
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19.0
ER-I
. 8.9
v
T 7.9 1
o
2 6.0
o]
[ 8
L J
» 5.84
[
o
o
° 4,9 -
3.9 4
2.8+
1.0 4
e-e T T i T T T T L4 T T
2.0 b. 18.8 15,8 20.@ 25.@ 30.9 35.@ 48.0 45.0 G2.9 66.©
temparaturs {K)
Figurac3.35> - "gaps'" de ernergla a e b X temperatura

R=05, K=02 , A =046
s
Comparamos este grafico com o da fig (3.3.4>, notamos gque com O
aumento do valor de K, que traduz um acréscimo na interagdo

interbanda, os "gaps' de energia em T=0K aumentaram.
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gep de energlo ({0 ? ey )
e
&
1

.0 5.8 0.2 5.8 20.0 2.8 23We B.e 430
temperalure ()

Figura(3.3.6> - Qrafico "gaps" de energlia a e b X Temperatura
R=05, K=0.1 , X =05
Comparando este grafico com o da figd(3.35), observamos gque com a
diminuigio do valor da interagdo efetiva intrabanda )\a os "gaps"
de energla, tanto a quanto o b, diminuem em T=0K, Podendo ser
visto como consequéncia da diminuigdo da densidade de estados em
face a wum decréscimc no numero de elétrons que participam do

estado supercondutor, ou pela diminuigao de V

ada
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Por fim o grafico da figura (337> mostra como a razio

rn=2An(0)/kBT » t.ant.o para O "gap" a qu_.anto para o " o 9_)
<

gap
variam com a interagdc interbanda, que é¢ determinada pelo

parametro K.

A(0) /Ko Te

rJ

.50 4 I

T T T
v @20 @. 4y 2.4 a.8u 1.0 1.2 148

Figura(3.3.7> - Grafico ZAgOg /k'Tc X K

R=05, A =0.6
[ §
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Na condigZo V < < v >*% , ou meja , 0K o
ab aa bb
major valor da razio para o "gap" a fica entorno de 50 e o da
banda b, entorno de 25.
Quanio K=0, uma das razd@es tende para o valor BCS, que &
35, e a outra se anula, significando que retornamos ac caso de
uma uUnica banda supercondutora
Agora vamos considerar o problema para dois tipos quailsquer
de bandas superpostas. Para isto n3o adotaremos a aproximagdo TB
peis esta é apropriada somente para o caso de bandas estreitas,
nos quais 95 elétrons possuem pouca mobilidade. Além disto também
estamos interessados na possibilidade de obtermos as razdes
ZA(O)/kBTC superiores aquelas encontradas na figura (3.3.7> [(23L
Através de diferentes técnicas experimentais constatou-se
valores grandes desta raz3io. Como por exemplo num estudo scobre o
espectro de fotoemissio a alta resolugdoc no Bi-Sr-Ca-Cu-0 (241,
onde fol apresentado o valor da razido entorno de 80 * 1.4
Também podemos citar medidas de NMR e NQR no composto de Y-Ba-Cu-0O
[253, onde ¢ encontrado os valores 43 e 93 para os sitios de CU1
e CUZ, respectivamente.
Nos s=sistemas de férmions pesados também encontrou-se valores
anomalos desta raz3o [261
0O modelo de duas bandas superpostas também fol aplicado
para entender as propriedades supercondutoras dos metals de
transicido na presenga de impurezas n3o-magnéticas (27 , 28 1 Ao
modelo SMW foram adiclionados termos associados aos potencials

gerados pela presencga de impurezas,
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3.4 CASO GERAL

Reescrevendo (3.3.62 em T=T € em T=0K, t.emos,
respectivamente:

[1-v N F<CT >H1-V N FCT > = Vz N N F‘z T >
a c bb b c b a b c

aa a

(3.414.ad

aa

z
(1-v Na Fq(())}[i vbb Nb Fb((})] = Va.b Na Nb F‘a(O )Fb(())

(3.4.1.b>
tal que,
=
F (T >=F (T >=FCT D= [ Ctanh ) /x  dx €3.4.2>
a a b c I o
s = ho / 2k T (3.4.3)
B R ¢
F CO) = Infd4s/r + C Cas/r > + 1 > 1 (3.4.4>
N N n
r = 2A COO/K T C3.4.5>
T} T‘; B C

onde 7 pedendo representar a banda a ou b
Fixando os valores das raz@es PT? a partir de dados
experimentais, procuramos encontrar, para um dado =, para quais
valores dos acoplamentos intra e interbanda temos solugles do
sistema acima.
Dividindo (3.4.1.a> por (3.41.bd, obtemos a seguinte
reiaqé'o:‘

F C0) [F{T »-F. <Ol F 0> F €O0> - FZ¢T >
A = A a I b + a [ c
b a

F C0> [F CO>-F(T >1 FCT DF 0> LF Ca>-F(T D]
b a c c B a <

(3.4.62
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ande: A = ¥ N

Entretanto admitindo a interagao Vab real, o lado direito
de (341.a e b> & sempre positivo, este fato acarreta que as
solugBes aceitiaveis de (346> =satisfazem um dentre os conjuntos

de desigualdades abaixo:

{ A > 1/FCT > { X > 1-FCT >
. a < b <
2 e

A > 1/F O A > 1/F
a a b b

A < 1/7FCT > A < 1/FCT >
i1 a c b c

A < 1F G A < 17F. OO
a a b b

A > 1/FCT D A > 1/FCT D
a < b e
itid
X < 1/F 0D X, < t/F (0>
a a b b
A < 1/FCT > A, < 1/FCT D
, a c b c
U2
A > A/F (OO A > 1/F 0>
a a b b
Por exemplo se utilizarmos as medidas encontradas no
composto de BazYCua()? [29 1 para as razdes rn onde ra=8.3 a

rb-2.4, abtemos os resultados abaixo:

= F WO F 0> F (T >
a b C
50 3.87 5.12 4.73
20 2.956 4.20 3.91

10 2.28 351 312
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Discutirmos abalxo, por simplicidade, somente o caso em
que ==50.

Para tals valores as desigualdades aceitas como =olugdo
s30 aquelas pertencentes aos conjuntos 12 e itd.

Feita esta analise, o espago de solugdes [fisicamente

aceitaveis da equagdo (346> ¢ a reta da figura (3.4.1), exceto

pelo intervalo 0.21(7\‘1(0.26. Tal intervalo corresponde aos
valores negativos de A2 = V2NN apresentados na figura
ab ab a b
{3.4.23.
A 060
0.40
0.20 -
ﬂ
.
4
—0.00 -
_0.20 rrrrrrrrvrrrrrrrrrr T T or T T T T T v T T T T rrTIrTy T
—1.00 —0.50 0.00 0.5C 1.00
1&.

Figura (3.4.1> - Grafico ?«.b X A

sm50(

), =em20(— — —'), emi0¢------ b)

r= 83 , r = 24
a b
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0.49
0.39 -
0.29 3
0.19 -
3
0.09 -
.

_'001 ITT!’I]!IT¥IiIi]|i|!1'llli]l!!1|_|"['llitIII]

—-1.00 -0.50 0.00 0.50 1.00

AClr

Figura ¢(3.4.2> - Grafico xibx A

a

=mB50(-~ « -~~~ ), sm20(— — >, sm=i0( >

r=83 , r= 24
a b
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O grafico da figura (3.4.1> pode ser dividido em trés
partes. A partir da esquerda, a primeira regiio situa-se quando la
e )\b sSo0 negativos, e da maneira como escrevemos o Hamiltoniano
(3.21> quando o sginal da interagdc ¢ negativo significa que esta
é repulsiva. Na segunda regiio Kq é repulsiva e )\b é atrativa, e
na ultima ambas as interagSes s3o atrativas.

Da maneira como obtivemos estes resultados, o =inal da
interagio Vab ndo aparece explicitamente na equagdo (3.4.1), pois
esta sempre surge ao quadrado.

O fato de termos banda repulsiva e banda atrativa
supercond'utor-es foi tratado had muito tempo ziras por konde (301
que usou o modelo SMW com uma interagdo efetiva intrabanda
atrativa, as outra=s interag@ies repulsivas. Ele demonstrou que o
estado supercondutor pode surgir somente por conta da interagdo
atrativa numa banda. Kondo observou também, que a temperatura de
tranzigdo aumenta na medida que a densidade de estados da banda
repulsiva cresce entorno do nivel de Fermi.

A figura ((3.4.3>, apresenta o comportamento de Kib num
dado intervalo de r_ » para isto fixamos ra=l8.3 e l6=0.4, para

diversos valores de s=.
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Vemos que o grafico da fig (3.4.3> apresenta uma
divergéncia entorno do wvalor 35, que é o resultado no modelo BCS,
Isto confirma que: num sistema de duas bandas ndo é possivel
encontrarmos resultados BCS, caso a Interagic interbanda esteja
presente.

A dependéncia de )\b versus r exibe a me=ma divergéncia,
e o mesmo comportamento apresentado na figura (3.4.3>.

Situaremos nossos resultados dentro do contexto atual de
outros trabalthos publicados nesta linha.

Wladimir Kresin [31]1 estudou © comportamente da razio

r-2A(0)/kETC para os casos dos supercondutores que possuem sSomente

(2] L1}

um '‘gap' de energla, e para aqueles que possuem multiplos ‘“gaps".
Alsuns dos seus comentarioz fundamentam nossos resultados,

Os supercondutores com um =& '‘gap" s3o caracterizados pela
razio r, se I for maior que o valor BCS, entdo 1Isto traduz a
manifestagio dos efeitos do acoplamente forte na interagdo
elétron-fénon. De forma que essa razdo esta diretamente ligada
com © acoplamento elétron-fénon A, no limite de acoplamento forte
A1 A partir destas conslderag@es, aplicando a Teoria de
Ellashberg, ele mostra que r satura na medida que XA cresce,
atinginde um lmite mixime entorne de 13, Kresin justifica este
resultado ressaltando que no limite de acoplamento fraco, quando
A1 também encontra-se um valor universal, o valor BCS.

Depols ele faz uma analizse qualitativa do comportamentc
dos supercondutores com multiplos gaps, chegando A conclusio que
estes materiaim nio =30 caracterizados pelos valor.es dag razdea r
podendo diferir drasticamente do valor BCS tantc na aproximagio de

acoplamente fraco quanto forte. Ou seja, dentro de um mesma

aproximagioc pode-se encontrar simultaneamente uma raz3o maior que
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a BCS e a outra menor.

Esta afirmag3c esta em inteira concordancia com oS nossos
resultados observados acima.

JA Carbotte e outros {32], usando a Teoria de Eliashberg,
num regime de acoplamento forte, mostra que & possivel obhter um
intervalo de valores de r que compreende desde o valor BCS até
préximo de 9, em materiais com uma uUnica banda supercondutora.

Ji-hai Xi {331 estendeu o modelo de duas bandas a regido
de acoplamentoe forte. Utillzando o formalismo da Teoria de
Eldashberg obteve o valor de 19 para uma banda e 52 para a
outra.

Recentemente, K. Yamaji e S. Abe ({341 investigaram um
modela supercondutor com multiplas bandas num regime de
acoplamento frace, e determinaram que para atingir valores das
raz@es superiores a 6.0 era necessario empregar no minimo trés
bandas idénticas, conseguindo ent3o alcangar resultadas préximos
a 8.0.

Tanto Yamajl quanto Kresin afirmaram que somente os
supercondutores a altas temperaturas criticas se fazem capazes de
mostrar as estruturas de multiplos ‘“gaps".

Konsin e al. {351 propuseram que as altas temperaturas
criticas sejam consequéncia das interag@ies interbandas.

Nosscs resultados vém a completar este guadro. Mostramos
que para um sistema de duas bandas superpostas quando a interagdo
interbanda esta presente, mesmo dentro de um regim_e de acaplamento
fraco, conseguimos atingir valores superiores a 640, e por
conseguinte bem superiares ac valor BCS. Com emtes calculosm
comprovamos as espectativas de Kresin, e complementamos o trabalho

da Ji-hai Xi, onde ele mostra que & possivel obter valores
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distintos do BCS usando © modelo de duas bandas num regime de
acoplamento forte, e nds, dentro deste angulo, exibimos © mesmo

resultado, porém, usando acoplamento fraco.



—q 4

CAPITULO 4

MODELO DE DUAS BANDAS COM HIBRIDIZACAQ

4.1 INTRonugKo

Neste capitulo continuaremos o estudo do modelo de duas
bandas superpogtas, porém, agora introduziremos a hibridizagdo
aentre os estadog eletrdnicos. 0 sentido fisico da hibridizagdo &
congiderar a probabilidade de um elétron com momentum k passar de
uma banda a para uma outra banda b . Essa mistura n3o se faz
sobre um aAtomo do metal, pede ser entendida como um orbital a de
um atomo do cristal se superpondo com um orbital b de outro atomo
vizinho.

O modelo de duas bandas com hibridizag3o pode ser aplicado
para explicar anomalias em sistemas de férmions pesados [361

Mesmo adotando o mecanismo convencional para descrever a
supercondutividade, a presenga da  hibridizagdo acrreta uma
variag@o do "gap" de energia em relagcidc ac momentum k ([37]. Esta
dependéncia do "gap'" de energia torna-se importante quando uma das

bandas exibe pouca delocalizag3o.
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4.2 MODELO

A hamiltoniana que usaremos para descrever os efeitos de

hibridizagio em supercondutores ¢ composta por:

g6 m 96+ 9 + 9% <4.2.1>
<@ f @-f
onde
+ * + ¥
=L “ka ko Pko T L ke Pko Pro T L Ax Cuo Pro T Pro ko
k,O' kro' k,O’

960 descreve as interagdes eletrdnicas.

Os dois primeiros termoa de <4223 correspondem as
energias cinéticas das bandas a e b. Sup8e-se que as fungBes de
anda correspondente a a e b, tem simetria par sob uma inversio no
espacgo dos momenta.

l\.k & a hibhridizac3o.
S =T ho £l r 4.2.3
q q

onde Sft’r ¢ a energia dos fénons.

f?

»f s30 as operadores de criagio e de destrulgdo de fdénons.

k,q t t ’
X = L L se,e’ (fq * f-q) “k+q,a e'k,cr’

(4.2.45

Esta é a parte de # que descreve a interagido

elétron-fénon, generalizando-se 0 Hamiltoniano de Frdéhlich.
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e, &€ denotam os estados eletrdédnicos a e b.

K,q

. o’ ¢ o acoplamento elétron-fénon que envolve o espalhamento dos
?

g
elétrons ¢ e ¢, e dependente dos momenta.

Primeiro iremos diagonalizar a parte 4222, com o
objetive de redefinirmos as energias de cada banda, de maneira que
o naovo Hamiltoniano eletrdnico tenha a mesma forma daquele quando
ndo havia a hibridizag3io. Para tal aplicam.:.s as transformagles

candénicas que =e =seguem. 0 calculo para determinar esta=m

transformagdes encontra—-se no apéndice A.

aka=ukako-vkﬁko

€4.25>
Pro ™ Yk ko ¥ % ko
onde
A
uk = = o .2 12 (4.2.6>
[/\k+(cka-Ek) ]
R
E - &
v, = - k ko e — C4.2.7>
LA, + Cop - B >3
tal que
4
+ -
g A “rat Cue’ . )/[sko. ‘Kb "] + AL
K z 2
4.2.8)

S3o am energlas efetivam do novoe Hamiltoniano eletrdédnico

assocladas aos estados a e 3.
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Ent3do a parte eletrénica diagonalizada reduz-se a

fa ] +
9 = E | 2 I +
<, Kk ko “ko "

ERPN 4
E Ek Bko ﬁka €4.2.9>
» &
Agora aplicaremos o par de transformag@eas (425> em
¢4.24> e reagruparemes os termos de forma conveniente, e assim

chegamos ao novo Hamiltoniano elétron-fénon :

»
x
(-]

k,q + T
f- r } y’l. n? (fq 'Pf_q) 'Lk-i-q,o /'Lk

4 ’ 4 ,O"
~,n' k,q,0,0

4.210>

n, a' denotam os estados o e 3

Os acoplamentos elétron-fénon s3c redefinidos e passam a,

zer ezmcritos como:

k,q k,q » g9 ' q
Yo Bk Mo T ELT Ve Y B0 YV T fue Y'Yk
k,q k,q + : q » a4 »q

- k,q _ k k,q
Yao. ™ “fae VkUk T Fhu UKV T San VKV T fha kMK

<4.2.11>

Em lugar de aplicarmos uma transformacgdo candnica e
expandirmos até segunda ordem, método adotade no capitulo 2,
usaremos a técnica do Operador Deslocamentoc para desacoplar o=m

elétrons dos fénons. Para tal definimoa o operador
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k,q t s
Aq = L . L a,yfa.,n.’ a'k-l-q,o' h'k,a .

E definimos o operador deslocamento
-r

= f
Pq

Substituindo (4213 em (423> e em

Hamiltoniano dos fénons reescreve—-se comao!

+ A / hw
q q

(4.2.10>,

tal

(4.2.12)

(4.2.13>

(4.2.145

E finalmente obtemos a parte que descreve as interagles

atrativa elétron-elétron

Foo” ko kta L Vheq ! Yar o %o Pro *wro Pt
+ yl;;i’q ?,;;;»"q a'lt’a Bko' B‘—rk’owa-km *
+ yla(tfi’q y:x!;)_q a;:’o' ﬁko' atk’d‘a-k01+
* ?’tfgq V;al(;'_q %o Preo Pinr o Pogeor *
+ ’”;faq y;l;i’_q B:’a ke atk’al B-—kai+
+ y:’ic’xq r;!; 4 'G;:’O' o’ko' ﬁtk’a’a—ko’*.
+ L0049 kg t

+
y,f?at Y oan Bk’o' ko *-k’o @

+
-~k
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* Y:;;q y;{“;’_q Bl.:’cr “ko Btk’a’ﬁ-koﬁ-
* },;(;q Y;t;’—q a:’o ko atk’o’ﬁ-ko‘*‘
M 2}a‘:u;t‘.] VEZ’FQ a:'o %o Brk’a'a—ko’
M YZ(;q Y;Z’-q a:’a ko oJk’c‘;"m-‘kc‘:"
+ Yi:c’:q ;ilﬁ"—q a:.’o' Ko ﬁfk_’a’ﬁ-ko’
+ 2"l{;f’?q Y-c-xlf;’-q B:’o' Bko fk’a’ﬁ-ko"
+ }'lﬁ‘(’;q }';;:’_q B, B Bliron o
* ";r’?q Yok V Paro Pro @i o %o

(4.2.15)

Este célcule, aplica-se somente aos estados elétraonicos
que s3dc invariantes sob uma invers3do no espago dos k, exemplo:
sistemas onde as bandas superpostas s3c so tipe =-d ([38-39L Para
sistemas que possuem inversdc impar,
como d-f ocu p-d, implicariam em levarmo= em conta no modeloe a=s

segulntes relasles:

k,q _ -k,~q
Ak- Pn. Pn.’ A—k @ qum’ = Pn. Pfc.’ Yon?
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Por exemplo, no caso de estados f e d temos: Pd-i e Pf--i

Estamos considerando t.odas as possiveis interagdes
interbandas podendo ter além daquelas apresentadas no modelo SMW,
pares de Cooper formadoes por elétrons pertencentes a bandas
digstintas. No total temos quatorze interagBes interbandas e duas
intrabandas. |

Apéds estas transformagBes chegamos ao Hamiltoniano total,

que & composto por (4.2.9), (4.214) e (42158).

4.3 ESTADO SINGLETE

Se queremos considerar somente o caso singlete devemos
impér que a fungioc de onda total para o triplete seja nula. No
estado =inglete a fungdo de onda de spin é anti-simétrica e a
fungio de onda egpacial é simétrica tal que a fungio de onda total
¢ anti-simétrica. Para egte casc tomaremos em ((4.2.15),08 termos

com o =g,



k.,q
A3

“pan

k,q
nﬂaﬁa

k,q
+ nﬁaaa

aofIo

af33a

afIoan

AR

k,q
Ypoa

k,q
+ 0
3aayf3

[<(?;: "1

[(ﬁ;:’ +

, > B
-k’ 7 Pk,

1.-
o, >R
-k kT

4

+
, >
P’ %k,

51—

B, ol
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g, Al
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k,q t t +
Y Ppapn [q?k’? foaer 7 %, Py, T ey Py 7 %% Poieg ]

k,q . + + +
Y Baes [“‘k’,, “aer ) My, Pen, Yo%) kg T % Pk, ]
k,q T T t +
¥ Yaann [<ak’? ﬁ'k'¢> Ky ﬁ““& * <ak'¢ B'k"r ? “ky ﬁ"“r ]
+ h c. } 431>
ande

k,q
L A
1 2 3 4 How

€4.3.2>

Como consequéncia as fungSes de correlagdao satisfazem a

seguinte relacio [381

> (433>

Substituimos 433> em (431>, de forma que nao estado

ginglete o Hamiltoniano total reduz-se a

X =% +x¢ - T [A < o - o, > +
- P ooy Tky Tk, T Tk, Mok,

Sy, Prcy Poiey ™ Py Poiey? % By Ty Sy T i ey T

h, c.] {4.3.4)
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Onde:
A - A A3 e E L
ooy ooy ooy ooy ool
aat of? 3 3
A = A + A + A + A
N ar, ~ Ses, T Tep T Caey
A =2¢ A% 4 a0 L AP, \BR
r R Aoy~ 1 r
4.35>
=30 os "gaps" de energias em =istema de duas bandas com
hibridizac3io.
Foi definida a seguinte quantidade:
non
An. n,ak = L sz,k;quz. < 4'."k’ 4’:<-k’ y }Lf k” > n“* -k’ 4
4 2 q,k’ t 2z 3 4 Tk + " 3 u
2
(4.3.6>
Para chegarmos em (4342 fol usado que Aﬁo‘k- Aaﬁ_k,
cuja a demonstracio se faz a seguir.
De (436> temos Aﬁ; », levando k em -~k @ vice-versa,
ke
obtemoa:
+ + + T
<B—k’ i W - ﬁ—k’ i W >
o -k,-q T + + T
A = T 0
a3 4 Rpaa
k k’,q 2

4.3.7>
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Através de (4.217) segue-se:

k,q -k,-q
' 4 'd
33ca A ow
q
e
-k’-q k’q
Yan L
Q -kP_q =
33oa A o
q
Por outro lado, temos:
k,q _-k,~q
Yoo Ypp
k,q
a3 oo
q
Ent3o:
k,q -k,~q

o33 = Qﬁ ack

Substituindo @38 em (437>, comutando os

chegamos a:
Aa(? = Aﬁa
{S’ak Ot(?_k
Da mesmo forma, obtemas:

fa  jof
A‘?“k A“B—k

aa
By

A8 A08
Af?ak Aaﬁ_k

oot
A A
ot(?_k

(4.3.8>

operadores
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O Hamiltoniano ¢4.34) pode ser resolvido usando uma

transformagdo do tipo da de Bogoliubov (171

?

2 t
ke = A aik “-x, Ak Box

+ + A

a A I£]
11k k.,. 21k kf

Tal que os coeficientes A i=t a 4, s3c determinados pela

i
seguinte equagdo secular:

H J= A

LT i Yik

que pode ser expressa na forma:

§3 Mk Ak ™ Mk ik

M pode ser escrita na forma matricial:

O proximo

a diagonalizagdo de

4.3.9);

— fs | —
E 0 ZAaa A A
H -4 24
= far IEE
2a¥ -at -g® 0
ao, fo

+ t 6
A 24 H -E

3 IElE]

temos

4.3.9>

como

objetivo obter as energias das quasi-particulas e o= reapectivos

"gaps’” da enargla.
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4.4 "GAP" DE ENERGIA

Suporemos que nio ha possibilidade de formagioc de pares de

elétrons de bandas distintas, no intervalo de energia da ordem da

energia de Debye. Acarretande colocarmos na matriz (4.3.9)

A{?a-o' As energias das quasi-particulas s3o:

= + / EH* + 28
£{2) [s.123

2 2
/ +
LI e 28>

I+

As transformagSes canénicas que diagonalizam

caso particular s3o:

+
ak.r = c: Cik cz Czk

Bk -c9(9k+c £

3 4 4k
+ _ a _ o
a_kT- c‘ X+ (ﬂc cz X_ Czk
+ - -
Byt c'a X? Cake “a XC; L

Cik 230 os operadores das quasi-particulas.

4.4.1.ad

4.41b>

{(4.3.9> neste

44.2.ad

4.4.2.bd

4.4.2.c2

4.4.2.4>
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oride

ao

o g / g 2z
X, = ——t — + 1 4.43.ad

3 Eﬁ / E’? 2
X - . R S— + 1 (4.4.3Db>

+ ZA ZA
E/E] £33
le, ] = Y 1+ ¢ X7 >* C4.4.4.2>
el = Y 1+ Xy (4.4.4b>

Os "gaps" de energla s3o expressos por (435, e neste caso

reduzem-se a:

<a1. a* - a-r cx-r >
o s . ki Y-k’ K, “-k;
A = AT 4 AP e gx0d +
cxa.k oza.k aa.k K" q fotate sl 2
t + R 4 +
. Bys Pl P, (oxey®
;1
+ r C}{?. o
k?,q 2
4.45.a>
<0t* » a* a* a* >
Kk; -k’ Kk, -z
33 ao k,q
%a3. “%ap. " fap. = L Sapap
Kk K kK k’,q 2
+ + + +
B, P, = O Bys?
" ki -k Kk, P-k;
. 5 d
kg AR >

(4.458.b>
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Substitulmos as relacBes (4.4.2> em (4.45a e b)), e apbés
alguma manipulacio algébrica conseguimos escrever os ‘gaps" de

energia explicitamente:

a, /(E:,)z+(2A >2
k,q K’ tanh Kk’
>
"k Kk 2 ‘Eﬁﬂz“z%ﬁ >»* 2kgT
>
A Y & Diec2za >2
.+ § okd 33y » tanh k EEW
oo
»
k 9 _/(Es,)2+(2Aﬁf? )2 ZkBT
k)
(4.4.6.a>
P2 z
Aﬁﬁk’ /(Ek,) 285 >
ban, = B Ot -
k k’,q / (EE’>2+(2A33 52 ZkBT
>
A Y Ep,Pecza  OF
- T Qk,q e P t.anh N
L Capap
k’,q f(E:,)sz%ak 32 2% T
r

(4.4.6bd

Substitulmos as relacdes (42110 em <446 a e b) e

obtemaos:

A = [, A + M B 4.4.7.a>
oo k

Aﬁﬁk- - L Gk - M Dk (4.4.7 b>
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onde
A= 1 [ Xd + Ja g
k E;OJD | aa u'k ab k
- 2
k,q k,q
+
B = | €vy Yk L
c= A [ Moa , _ kd z
k Ewn | ce k ab u'k
D, = 1 k,q - gk’q v ’
Kk Tho € Y& ab K
C4.4.8>
L=} up A - o, via (4.4.9.a>
k| % " A ® BB
- ;
Mayg S, Vi By, T 9, ug b (4.4.9.2>
k| %k “x k k|
onde
. '/(E: Y2424 »?
s = tanh My
kg
K v &)} >*+c24 52 2k, T
MY
C4.4.10>
tal que n pode ser a ou (i
Como estamos tratando o caso singlete, temos A = A
nn m_
k k
ent.do:

E U, vy [ adk Aaak + eﬁk Aﬁﬁk ] = O
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Substituimos as eqs.(447> em (449>, depois dividimos

(4.4.9.a> por (4.49b> de forma a eliminar L e M, obtemos:

| £ (P A * o O | [T (o Bt %,k O]

(4.4.11>

Observe que esta equagdo tem a mesma estrutura que a
(336>, que descreve o modelo de SMW. Aqui também o problema
pode ser soluto da mesma maneira como foi feito para o modelo SMW,
pois como parametros também temos duas razdes e a energia de
Debye. Entretanto a complexidade dos calculos numéricos
aumentaram bastante, devido a dependéncia em k que a hibridizagdo
introduz. De forma que mesmosem fazer exautivos calculos
numéricos tentaremos fazer uma andlise simplificada desta equagdo,
com o intuito de evidenciar a importancia da hibridizac3o.

Vamos considerar o caso em que somente o espalhamento

k,q k,q

interbanda esteja presente, entdo g = g, =0 e g ,q = 0

L= N3

e seja constante. (4.4.11) se reduz a:

4.412>
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Quando introduzimoes uma pequena hibridizagdo entre as
bandas a e b, estas homotéticas e centradas na mesma energia, os
estados ortogonalizados a e (3 ficam separados por uma pequena
energia, pode ser inferido da figura (4.4.1).

Na eq<4.4.1 > os termos porporcionais a u‘i v: contribuem
somente no centro da 2zona de Brillouin {401, sendo nulos para
valores de k afastados, isto no caso da hibridizagio ser pequena,

ent.3o ¢ razocavel despreza-los. Obtem-ge:

1= [%] L [ % * csﬂk—sakml‘: ] L { % * csak-sﬁk)u; ]
€4.4.13>

Usamos u;-" v 1, como consequéncia de desprezarmos

2 2

termos com u, vV,
Para uma hibridizag&o significativamente pequena a fungio

u‘: tem valor aproximadamente 1 para os k até o meio da =zona de

Brillouin, e ¢ nula para valores de k maiores. Ent3o:

2

ga
1T [_?‘E:—, ] [ k?km s"‘; k%km By ][ k?km e k?(:km s"‘k ]
C4.4.14)

onde km referae-sa k do meic da zona de Brillouin.

Esta equacio é valida para qualquer tamparatura.
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Figurat4 4 1>:grafico de energia bandas ortogonalizadas a e 3 em

fungiio dos momenta k

Piavsamos o5 somatorios em k para integrais em energia.
Pelo r'ato da  hibridizacgso considerada ser pequena podemos

aproximar as densidades de estados das bandas o e 3 por:

Na Nﬁ‘
£ >N NG 5
£ <0 Nb Na

oivle N e Nb s3oc as densidades de estados das bandas a e b.
[}



O« '"gaps" de energia também apresentam uma dependéncia
explicita nos momenta k, devido a presenga da hibridizag3o.
Fntretanto como foi | visto por Menezes e Aligia [37,41], esta
dey: rdéncia para pequenos valores da hibridizagio esta restrita a
re#i%0 do meio da zona de Brillouin; portantc podemos imaginar que
as: contribuig@es mails importantes excluam esta pequena regildo.
Ent! o podemos supor os ‘“gaps" de energia s3o constantes nesta
Togiad. Implicando a inferirmos os valores das integrais de
forma analoga a obtida no modelo de SMW.

A partir destas consideragSes obtem-se de (4.414) as

equagBes em T=0 e T-TC ; respactivamente:

2
1
1 [ gab

2
1 = 3 ho.)D ] Na Nb (Fa(0)+Fﬁ(0))
4.415>
g” 2
ab 2
1 = { T ] NN FCT)D

ornide F‘(TC) e F‘a((}), F (0> s30 dados por (342> e (344>, agora 7

i3
pu! ndo representar a banda « ou (3.
lL.embramos que as eqs.(341a e b)) se simplificam para o
miwmo caso acima, fazendo V = V. = 0 e V # 0 , ficando:
aa bb ab
2
1=V, N N F(T >= Vi, N N F_CODF <>

. (A.4.1G2

Por comparacdo direta entre as eqs{4.415> a (44163

podemos fazer alguns comentarios.



D mesma forma que no modelo SMVW participam duas razlies r
a

e T e a temperatura critica fica bem definida para uma dada

¢ :rgia de Debye, situagdo analoga aqul.
Oh:ierve que a presenga da  hibridizagvidc favorece a

sorercondutividade (vide equagio 4.4.15>>, pois o acoplament.o
P4

g’
: b . .
[’ hi ] pode ser menor do que v N face as contribuicfes
L, a
P

quadraticas das integrais Fa e F_ , que estido ausentes no modelo

3

SMW. Esperar~se-ia que a presenga de uma fraca hibridizag3o

puemitiria  menores interag@es interbandas para reproduzir oS
neamos valores de r er.

Cabe entretanto notar gque pouco mals pode ser dito dentro
deste quadro excessivamente simplificado. Para valores maiores da
hibridizagdo nenhuma das  aproximagSes  acima & valida e o
afast.ament.oc dos estados ortogonalizados o e 3 torna a passagem de
p-reg de uma face paré a outra pouco provavel. No ent.anto este
p=1r-ticular exemplo & bhast.ante indicativo da import.ancia da
hibridizac3c em problemas de supercondutividade com duas bandas
snperpostas. Estes resultades v3s no mesmo sentido daqueles
cncontradas no estudo da estabilidade de pares de elétrons em duas
bandas em presenga de uma fraca hibridizagido ({42], que prevém o
aumento do gap” de energila.

Embora n3o esteja nos objetivos do pregente estudo,
a reditamos que uma exaustiva analise numérica do problema deva

sqer degenvolvida.
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CONCLUSAO

No modelo de SMW a temperatura critica é dada em termos da
energia de Debye, das densidades de estados entorno do nivel de
Fermi (uma para cada banda), e trés interag®es: duas intrabandas e
uma interbanda. Como em todas as expresstes as densidades de
estados aparecem sSempre multiplicadas pelas interacgtes, a
temperatura critica pode ser expressa em fungdo de cinco
parametros independentes. Devide a este grande nidmero de
variiveis comparado com o numero de equagBes disponiveis, que =s3o
duas, torna-se dificil encontrar numericamente as regiSes das
solugBes auto-consistentes. Noa entanto, conseguimos remover esta
dificuldade tratando diretamente as razdes  24(0 }/kBTC.Com os
valores das raz@es obtidos através de medidas experimentais,
procuramos verificar se elas s3o possiveis soluges do modelo de
SMW. Case tais selugBes existam, determinamos em quais intervales
devem estar situados as InteracBes intrabandas e interbanda.

Desta forma mostramos que razdes mailores do que 6.0s30 possiveis
de serem obtidas mesmao num regime de acoplamento fraco,
contradizendo resultados tedricos anteriores. Dentro do nosso
poento de vista, a tentativa de <classificar supercondutores no
sentido de serem descritos por uma teoria de acoplamento forte ou

fraco, somente através da magnitude de suas razdes, ndo nos parece

adequado, particutarmente para os supercondutores de altas
temperaturas criticas, poils neste caso mais de wuma banda (431
contribui com a densidade de estados no nivel de Fermi. Mostramos=

que em sistema de duas bandas podemos obter simultaneamente duas
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razdes, sendo uma maior e outra menor do que o valor BCS.

No capitulo 4 mostrou-se que mesmo em uma dimens3io a
hibridizacio gera uma dependéncia em k nos 'gaps" de energia,
atr-avés dos acoplamentos elétron-fénon. Ha muito tempo

constatou-se através de medidas de tunelamento em filmes finos

f44] em espécimes puros que em diferentes orientagdes

cristalograficas encontra-se diferentes valores da razio

2A(0)/k8’1‘ , os mesmos calculos podem ser feitos considerande mais
[

de uma dimens3c porém a complexidade das equagSes aumentam
bastante.

Como extensio do nosso trabalhc seria interessante
obter-se numericamente o comportamento dos Tgaps" de energia
intrabanda e interbanda {(calculados analiticamente no capitulo 4 2
em fungdo do momento k, para diferentes temperaturas. De maneira
que através da comparacio destes resultados com aqueles obtidos
para o modele SMW no capitule 3, se poderia mostrar, de forma
direta, como a hibridizagio afeta a temperatura critica.

Quande supomeos que oz ''gaps'" de energia sejam constantes,
na verdade estamos admitinde que os acoplamentos elétron-fénon n3o
variavam no espago doa k; e com isto a cada banda um valor da
razio 2A(0)/kBTc est& assoclado. Pela presenga da hibridizagdo ao
modelo de duas bandas, este tipo de consideragdo n3c pode mals ser

felta, pols neste caso os acoplamento dependem explicitamente das

funcgdes u, e v A cada banda ser& assocladc um conjunto de
valores das razdes 2Ak(0)/kaTc , porém a razio caracteristica sera
obtida com o menor "gap” de energia. 0 que noa leva a concluir,

que os valeores utilizades no capitulo 3, para as razdes =se

refereriam a wuma reglidoc do e=spage dos k onde e e v SA0

k
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constantes.

Seria interessante verificar » nos sist.emas com
hibridizagio, se as razfes conseguem atingir wvalores superiores
daqueles obtidos no modelo SMW para os mesmos parametros das
interagBes elétraon-fénon.

A razdo do calor especifico AC/;VTC em =istemas de duas
bandas [45] é menor do que em sistema com uma sé banda
supercondut.ora, ou seja menor do que o valor encontrade na teoria
BCS que ¢é 1.43, Para estes =sistemas a contribuicio principal para
AC provém da banda que tem o maior "gap" de energia, poils esse é
proporcicnal a dA® /4T na T=Tc’ t.odavia as duas bandas contribuem
com as suas densidades de estados para o fator », aument.ando l;y'I‘c e
consequent.emente diminuindo eata razao.

Pelos mesmos moetivos descritos acima, quando consideramos

sistemas com hibridizac3o, esperamos modificacBes na razio AC/;VTC

em consequéncia do ''gap” de energia apresentar uma dependéncia em
k. F todavia dificil prevér, sem um estudce numérico detalhado, se
o mesmo efeito que acontece nc modelo de duas bandas se repetira

neste modelo de duas bandas com hibridizacgic.
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A
APENDICE A

Neste apéndice calcularemos as transformagdes candnicas
que diagonalizam a parte eletrdnica da hamiltoniana gue degcreve o

modelo de duas bandas com hibridizag3o.

+
ke ko ko L ky Pro Pko LA o Pro T Pro Pk’

€=p o al . + . t t
» O k,o k,o

CA.1D

Os dois primeiros termos descrevem a energia cinética das
bundas a e b, respectivamente, e Ak ¢ a hibridizagdc que é
responsavel pela mistura dos estados das duas bandas.

Primeiro vamos achar a matriz do operador H, para depois
diagonaliza-la.

Seja |¢ >= [pa>|qob> o vacuo das bandas a e b.

Os estados que geram os subespagos a e b, de uma

particula, s3o:

-r
! ak>== ap | epa> [qob)" CA.2D
-r
1bk>= bk | qoa> ipb> (A3
Entiao;
+ .
H{ak‘)- Cka |ak) A’k ]bk> CA.4D

Hib, >= A la > + g Ib> CAS5>
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Sob forma matricial, temos H igual a
£ A
H = < CA.6)
A €.

tH] é hermitiana logo é diagonalizavel e possuem

autovalores reais. Esges s3a e=scritos da seguint.e forma:

CAT>

De posse dos autovalores, determinamos os autovetores
correspondentes que formarZo a base ortonomalizada de H.

Usando o método tradicional para encontrar os autovetores,

chegamos a:

a 1 1 (e -Ea)/A a
==
3 / e - £ 2 (e -E™ A 1 &
1+ [ a b a

(A B)

Como esta transformag3o ¢ unitaria, a sua inversa é izual
a transposta, Consequentemente o conjunto de transformagdes

candnicas que diagonalizam (A1) é&:



tal que ,
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la, >= g jo >

k K T Vi 15>
Ibk>-= Vi [cx.k> + u, |ﬁk>

w o= A-k
o 2 i-2
[Ak+(ska-—Ek) ]
a
v = Ek eka
k 2

o z 12
[Ak+(£kq. Ek)]

(A 93>

CA1GD

(A 11>

CA 12D
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