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Resumo

Na necessidade de entender melhor o comportamento dos supercondutores no regime de aco-
plamento forte tem se gerado vdrias propostas tedricas, do mecanismo da supercondutividade
para estes sistemas. Algumas como o estudo do ‘Crossover BEC-BCSt tem gerado muitas
expectativas, mas outras como a proposta do estudo das interacdes repulsivas entre elétrons
permitem uma nova abordagem deste problema. Neste trabalho, vamos a estudar a possibili-
dade de um estado supercondutor, num modelo do Hubbard com interacao repulsiva local. O
sistema serd resolvido pelo método das fun¢des de Green, introduzindo uma nova aproximacao
de campo médio a qual permitira levar nosso sistema até o limite de interagdo muito forte. Os
resultados mostram um sistema com fase supercondutora, o qual, no limite de interacao forte
apresenta uma saturacdo da temperatura critica sugerindo a possibilidade de uma condensacao

Bose-Einstein.



Abstract

The need to understand better superconductort’s behavior in the strong coupling regime has ge-
nerated several theoretical proposals for the superconductivity’s mechanism for these systems.
Some, like the Crossover BEC-BCS’s studies has generated great expectations. But others stu-
dies, like the repulsive interaction between electrons allow a new approach to this problem. In
this thesis, we use a Hubbard model with a local repulsive interaction. The system will be sol-
ved by the Green’s functions method, introducing a new mean field approximation, which will
bring our system to the strong interaction.The results show a system with a superconducting
phase, which, in the strong interaction limit presents a saturation of the critical temperature,

suggesting the possibility of Bosé-Einstein condensation.
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O gréafico mostra comportamento do gap em funcio da temperatura no caso da
teoria BCS. O importante deste grafico € que ele mostra o comportamento clas-
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Capitulo 1

Introducao

Bardeen, Cooper e Schrieffer [1], em 1957, propuseram uma teoria completa que explicava a
esséncia do fendmeno da supercondutividade, a qual, se manteve nos trinta anos posteriores.
Mas desde o descobrimento da supercondutividade de altas temperaturas em Cupratos [2], se
acredita que novos mecanismos regem estes sistemas. Estabelece-se desde o inicio que o ele-
mento chave do mecanismo BCS € o emparelhamento eletronico o qual ainda € valido [3]. O
plano CuQO, é o elemento comum em todos os ’supercondutores cupratos no qual os dtomos
de cobre formam uma rede quadrada com um atomo de O no ponto central de cada par de
primeiros vizinhos de dtomos de Cu. No caso simples do (La)2CuO4 = (LaO)sCuOs com
a suposi¢io de que os fons Lat? e O?~, a carga do C'u é 2+ correspondente a configuracio
3d°. Na auséncia da interagdo entre elétrons o sistema ndo dopado La,CuQ, poderia ser um
metal, enquanto se observa um isolante anti-ferromagnético. Isso mostra a importancia de uma
forte interacdo coulombiana repulsiva nos sitios do C'u, a qual tende a localizar os elétrons d
e produzir um isolante de Mott. Anderson [4] foi o primeiro a propor que a esséncia da su-
percondutividade de alta temperatura estd contida no modelo de Hubbard bi-dimensional numa
rede quadrada com uma interacdo repulsiva U local. Outra tentativa para estudar os supercon-
dutores a altas temperaturas nos 6xidos do cobre é o entendimento do chamado crossover: BCS
(Bardeen, Cooper e Schrieffer) no regime do acoplamento fraco até BEC (condensacdo Bosé-
Einstein ) regime de acoplamento forte [7] [8]. O primeiro descreve um superfluido composto

de férmions com atrag@o arbitrariamente fraca e o segundo um sistema condensado de molé-



culas diatomicas. P. Nozieres e S. Schimtt-Rink [8], em 1985, foram os primeiros a estudarem
este problema, introduzindo temperatura finita na sua andlise tedrica. Usando basicamente uma
formulacao diagramatica eles mostraram que dentro de sua aproximacao, a temperatura de tran-
sicdo 7'c (temperatura na qual o material torna-se supercondutor) evolui suavemente como uma
funcdo do acoplamento. Posteriormente, C.A.R. Sa de Melo et al. [8], em 1993, reformularam
o trabalho de P. Nozieres e Schimtt-Rink e levantam a possibilidade que, a fisica do crossover
(BCS-BEC) pode ser relevante para o mecanismo dos supercondutores de alta temperatura. No
segundo capitulo € apresentado uma revisao dos trabalhos que estudam o chamado "crossover
BCS-BEC". Vamos rever os estudos feitos por P. Nozieres € S. Schimtt-Rink em 1984 e o traba-
lho feito por C.A.R. Sa de Melo et.al. em 1993. Estes dois trabalhos serviram como referéncia
e motivacao para a nossa andlise da supercondutividade no regime de interacdes fortes.

No terceiro capitulo, vamos estudar o método das funcdes de Green no esquema do teorema
de Zubarev [9], como ferramenta fundamental para o cédlculo das grandezas que nos interes-
sam. Principalmente estaremos concentrados na obtencdo dos valores médios, que nos levam
as equagoes caracteristicas da supercondutividade, como a equagao para o gap e para o nimero
de ocupagdo.

No quarto capitulo, resolveremos o Hamiltoniano de Hubbard com interagcdo atrativa local,
usando o método das func¢des de Green descrito no capitulo 3. Nesta parte vamos obter as equa-
¢des do movimento para os propagadores de interesse. Estas equacdes irdo gerar propagadores
de ordem superior, faremos entdo, uma aproximacao tipo campo médio para conseguir resolver
o sistema de equacdes e obter as expressoes cldssicas para o gap e o ndmero de ocupagao [1].
O quinto capitulo € dedicado ao estudo do trabalho de E. S. Caixeiro e A. Troper [10] que
estudam um Hamiltoniano do Hubbard com interag@o atrativa nio local. Nesta parte também
como no capitulo anterior acharemos as equacdes do movimento para os propagadores, estas
tambem geram propagadores de uma ordem superior, mas neste caso acharemos as equacdes
de movimento desses novos propagadores e com uma aproximacgao adequada nesta abordagem,
obteremos as expressdes para o gap e para o nimero de ocupagao.

No sexto capitulo finalmente vamos resolver um Hamiltoniano com intera¢ao local mas com



uma nova proposta de aproximagdo do campo médio, inspirada no trabalho de E. S. Caixeiro
e A. Troper [10], estudada no quinto capitulo, mas com uma variagdo proposta por nds. Neste
caso o esquema € o mesmo que nos dois capitulos anteriores mas alem das aproximacoes fei-
tas sobre as equacdes do movimento, estas resultam complicadas e ai onde nos introduzimos a
proposta de uma interacdo repulsiva entre férmions no sistema, a qual nos levarad a uma simpli-
ficacdo e consequentemente a uma solugd@o e as expressdes do Gap e do niimero de ocupagdo.
Depois mostraremos como este sistema pode ser levado para o caso do limite de interagao forte,
limite que ndo pode ser estudado nas duas abordagens anteriores. Nas conclusdes descreve-
mos sucintamente os resultados obtidos neste trabalho, limitagdes e também propomos alguns

problemas que podem ser abordados futuramente relacionados ao tema desta dissertacdo.



Capitulo 2

Teorias de Acoplamento Forte, Crossover

BCS-BEC

No intuito de entender o "crossover"entre a supercondutividade nos regimes de acoplamento
fraco e forte os trabalhos pioneiros de D. M. Eagles [5], A. J. Leggett[6] e P. Nozieres e S.
Schimtt-Rink [7] e um pouco depois o de C. A. R. Sa de Melo [8] sdo fundamentais. Nesta
parte repassaremos os dois ultimos trabalhos mencionados e discutiremos alguns resultados
como referéncias para estudo feito neste trabalho.

Alguns anos atrds D. M. Eagles [5] e A. J. Leggett [6], independentemente perceberam que a

funcdo do estado fundamental :

Yo = H(uk + vkcLTcT_k’i)]vac >, (2.1)
k

mostrada na equagdo (2.1), onde |vac > é o estado vazio, teve uma maior aplicabilidade
do que tinha sido apreciado no momento da sua proposta original pelo Bardeen, Cooper e
Schrieffer (BCS). Na medida em que a interacdo atrativa de emparelhamento entre férmions
incrementa-se (U<0) estd funcdo de onda pode descrever a evolugdo continua do regime BCS
a condensacdo Bose-Einstein. O essencial € que o potencial quimico pode ser calculado auto-
consistentemente, quando U varia.

Os parametros variacionais vy € uy que aparecem na Eq.(2.1) sdo usualmente representados por



dois parametros mais acessiveis: A, o parametro de ordem supercondutor e ;. 0 potencial qui-
mico, 0s quais caracterizam o sistema fermidnico supercondutor. Estes parametros fermidnicos
sdo determinados unicamente em termos do U e da densidade fermionica n. As condi¢des de
auto-consisténcia sdo dadas por duas equagdes tipo BCS as quais se conhecem como a equacao

do gap supercondutor e do nimero de ocupagao respectivamente.

1 1 Buwr
= = _;[mtaan)} (2.2)
€ — I Bw
n = ;[1— kwk tanh(Tk)], 2.3)
onde:
1
B o= Kol (2.4)
we = V(e —p)2+ A2, (2.5)

e €, = % € a energia de dispersdo dos elétrons. Sdo estas equagdes as que foram achadas
por Bardeen et al. no famoso trabalho de 1957. E estas sdo as equacOes caracteristicas de um
sistema supercondutor que nds procuraremos achalas ao longo deste trabalho para os diferentes
sistemas estudados.

Primeiramente, estudaremos o trabalho de Noziéres e Schimtt-Rink [7]. Eles estudaram um

modelo continuo baseado no modelo do Hubbard, com o seguinte Hamiltoniano,

]{32
H=) 5=Cl,Cro— D VisCliyniClisgoiCotra2iChrasar (2.6)
k,o k.k,o

onde V}, ;, € uma interacdo atrativa. Se V € suficientemente forte, dois férmions formam um par
2
. . . oy L . _ q
ligado singleto, com nimero quéntico angular: 1=0, com uma energia w, = —¢g + 55; onde €
€ a energia de ligacdo, ¢ é o vetor de onda associado as excitagdes coletivas darede e M = 2m

a massa total. O operador de criacdo correspondente é:

bf] - Z ¢kcli+q/2ﬁcjk+q/2,y (2.7)
k



12 g nay << 1

onde ¢;, € uma funcdo de onda interna estendida sobre a distancia ag ~ €,
os pares ligados podem ser tratados como um géds de pontos bosdnicos. O sistema sofre uma
condensagdo Bose-Einstein em um estado s6 com momento total ¢ = 0 quando o potencial

quimico p, = 2u = —€p. Em ordem zero o estado base €

o) = [eV™] |vac), 2.8)

onde n, e o nimero total de pares. A ocupagdo do k-ésimo estado é ny = n,|¢y|* sempre
que: naj << 1, ni << 1, assim ndo precisamos levar em conta as limitagdes impostas pelo
principio da exclusdo, deste modo as interagdes de troca entre férmions sdao desprezivel. O
quadro fisico muda quando naj >> 1 : os pares ligados se sobrepdem, logo intercambio entre
férmions torna-se dominante. Como o principio de exclusdo impde nj; < 1, entdo ny satura e a

funcdo de onda interna estende-se mais no espago k, de modo de acomodar um grande n. Neste

caso, o melhor é abordar o problema no limite de plasma normal.
|Pon) = I0,CF.CT . Jvac). (2.9)

A atracdo fraca leva a uma supercondutividade descrita pela teoria usual BCS, a funcio de onda

neste caso é:
|Pos) = M (ug, + v.CF,CT . [vac) (2.10)

onde o estado fundamental vai suavemente desde um limite ao outro. No acoplamento forte,
v = n}g/ ? << 1 reflete a estrutura interna dos pares atomicos sendo sua magnitude da ordem
~ y/n. No acoplamento fraco, a ligagdo é um efeito cooperativo na vizinhanga da superficie
de Fermi (o raio do par € muito maior que o espagamento entre as particulas), mas a estrutura
da funcdo de onda € a mesma, caracteristica da condensagcao Bose-Einstein. Note que o dltimo

ponto € crucial no tratamento das correlacdes devido a que todos os pares tem 0 mesmo mo-

mento ¢ = 0, nds podemos descrever o sistema em termos de um parametro de campo médio

10



(C’;TCT K, ¢>; esta simplificacdo ndo permanece a temperatura finita. Em geral, a dlgebra € man-

tida a qualquer densidade n. Seja €, = % — i a energia do férmion medida a partir do potencial

quimico. O parametro do gap supercondutor &:

ZVM' waCliy)s

e obedece 4 equacdo de auto-consitencia

JAN Y,
Zka/ k 1—2nk/)’

26]4

onde n;, € o estado base da distribu¢do de Fermi:

com ), ny = n, = n/2. Introduzindo a fungio:

T @A

podemos escrever a Eq. (2.12) como:

2

k
— =2 =(1-2 Vi b O
(m ek = ( nk); kk' Pk

e = 5= (@)1= )7,

2.11)

(2.12)

(2.13)

(2.14)

(2.15)

(2.16)

no limite do acoplamento forte, baixa densidade (¢, << 1). Entdo a Eq. (2.11) € reduzida:

k2
<— — 2u) o = Z Vi o

(2.17)

o qual, ndo € outra coisa que a equacao de Schrodinger para um par ligado. O potencial quimico

2u desempenha o papel do valor préprio da equacdo. Portanto, em ordem zero na interacao

11



temos: 2 = —eg como esperado para um gés de bésons. Na mesma ordem:
1 2
Ny = Xk: ol (2.18)

Assim, resulta que : ¢, = Qn;fk de acordo com a nossa primeira premissa; a aproximacao
de "Campo Médio"descreve corretamente a condensacdo de Bose-Einstein de pares atdmicos
fortemente ligados.

C.A.R.S4d de Melo et al. estudaram o modelo de férmions com interagdo atrativa. Eles comecam

com a seguinte densidade Hamiltoniana:

2
H =y (a) [—V— - u] G 2) — Ui 2.19)

2m

O potencial quimico p define a densidade média n. A fung¢do de particdo Z, a uma temperatura

[~ é escrita como uma integral funcional temporal imaginaria com uma acao:

S = /O ’ dr / dz (1,004 (x) + H, (2.20)

onde x = (x,t) e h = kg = 1. Desse modo vamos introduzir o campo Hubbard-Stratonovich

A(x,7) que é acoplado a 1,1, e integrando sobre todos os férmions, nés obtemos.

Z = / DADAexp(—Seir[A, A]). (2.21)
A acdo efetiva dada por:

B
Sup[A@)] = % /0 dr / do(|A )2 — TrInG Y A®@)]), (2.22)

¢ escrita em termos do inverso propagador de Nambu:

12



0+ L+ A(z)
Gz, 2) = d(x —a')
A(z) 0, — ¥ —p

Abaixo de certa temperatura, a qual nos denotamos por 7y ao invés de 7., o ponto de sela
trivial A = 0 torna-se instavel. Isto é definido pela configuracdo A = 0 na condi¢@o do ponto
de sela §S.r/6A = 0 e assim obtemos a Eq. (2.2) (equagio de auto consiténcia para o gap) s6
que a temperatura 7j.

Um "cutoff"ndo pode ser usado para acessar ao regime do acoplamento forte. Por isso usamos
comprimento de espalhamento das ondas-s as definido pelo limite de baixa energia do problema

de dois corpos no vicuo, ou seja:

m 1 _
==+ ; (26) 7", (2.23)

drag

para regular a divergéncia U — oo, na equacgdo do gap. Eliminando o acoplamento U entre as

equagoes (2.2) e (2.23), nds obtemos:

_ o {itanh(—)—— , (2.24)

onde a, agora equivale a constante de acoplamento. Ao resolver a equacdo (2.24) para 71
nds precisamos primeiro determinar o potencial quimico como uma fun¢do do acoplamento
U e da temperatura, utilizando N = —%. A aproximacgdo do ponto de sela para o potencial
termodinamico €2y = Ser¢[A = 0]/ nos dd a equagdo do nimero:

Wk

7)) - (2.25)

n=mno(p,T)= Z [1 — tanh(

k

Agora nés calculamos no nivel do ponto de sela, 7 e vamos obter como uma fun¢do do acopla-

mento U através da solucao das Egs. (2.24) e (2.25). Os dois casos limites podem ser resolvidos

13



analiticamente. No acoplamento fraco (U — 0) nés usamos p >> Tj para resolver (2.25) pro-
duzindo p1 = €7, onde €5 = k]% /2= % ¢ a energia do Fermi para um gas sem interagao.
A solugdo da Eq. (2.24) quando k,% — —o00 é Ty = 8e *ymterexp(—m/2ks|as]), onde
v = 1.871. Isto € o resultado do BCS com ¢ fazendo o papel de um "cuttoff"efetivo.

No regime do acoplamento forte os papéis das equacdes do gap e do nimero sdo invertidos:
a Eq. do gap (2.24) determina x enquanto a Eq. do niimero de ocupacdo (2.25) determina 7§
para U — oo. Neste limite, 1/kra, — +00 assim espera-se, ter pares ligados com energia de
ligagdo E, = 1/ma? e férmions com um potencial quimico negativo maior: |u| >> T. Da
equagdo do gap (2.24) obtemos u = —FE}/2, ou seja, o potencial quimico para os férmions é

a metade da energia do ligagao do par. No acoplamento forte (E}/e; > 1) a solugdo da Eq.

(2.25) produz Ty = E, /2In(Ey/ef)3/2.

14



Capitulo 3

O método das Funcoes de Green

Veremos neste capitulo como podemos calcular os valores médios de ocupacao desejados, par-
tindo de funcdes de Green apropriadas, que serdo definidas depois. Suponhamos que se deseje
calcular a média térmica de uma variavel fisica qualquer, representada por um operador X e

cuja defini¢do € dada pela seguinte expressao:

—BH
(X) = % (3.1)

sendo Z = Tr{e """} a funcio de particio onde 3 = 2= ¢ H o Hamiltoniano do sistema.

Sejam agora dois operadores na representacao de Heisenberg, de modo que se tenha:

A(t) = et A(0)e 1, (3.2)

B(t) = e A(0)e 1. (3.3)

Vamos ver agora como se calcula a média do produto desses dois operadores, ou seja: deseja-se
obter (BA). Isto pode ser feito com o auxilio da fun¢do de Green retardada (+ ou avangada -),

ambas definidas assim:

((A@t); B(t))+ = %if(t — ') {[A(t); B(t')]), (3.4)

15



onde

[A; B]77 = AB + nBA, 3.5)
comn = *x1
1 se t>0
0(t) = (3.6)
0 se t<0

que € a fungdo de Heavside. As funcdes de Green (3.4) satisfazem a mesma equagdo do movi-

mento que € a seguinte:

i%<<A(t); B(t"))), = 6(t — t)([A(t); B(t)],)) + (([A(t); H]_; B(t'))). (3.7)

Como as quantidades ((A(t); B(t'))), sdo fungdes apenas da diferenca (¢ —t'), pode se definir:

(AW BNy = 5 [ (A BE D) . 38)

que € a transformada de Fourier da Eq. (3.4) para w real. As funcdes definidas pela Eq. (3.4)
tém o comportamento que se segue. Na funcdo retardada (+) a integral definida pela equagao
(3.8) converge também para w complexo desde que Im(w) > 0. Logo a func¢do ((A, B)).+) é
uma fung¢do regular para w complexo no semi-plano superior.

A fungdo avangada (-) tem comportamento andlogo sendo regular para Im(w) < 0. Entdo
((A, B)).(-) € regular para w complexo no semi-plano inferior. Pode-se entdo tomar uma nova
fungdo ((A, B)),, que é regular em todo o plano complexo, exceto sobre o eixo real. Ficando
assim para esta nova fun¢do a integral na Eq. (3.8), perfeitamente convergente para qualquer

valor de w complexo (exceto sobre o eixo real). Deste modo ela se escreve:

((A, B))w) se Imw >0

16



(3.9)

((A, B))w(-) se Imw < 0.

Para a nova funcdo definida pelo conjunto (3.9) e a equacdo de movimento (3.7) torna-se:

(A BY)o = 5014, Bly) + (A, HL: B, (3.10)

pode ser mostrar que as médias em questdo, podem ser calculadas apds estas consideragdes a

partir da seguinte expressao:

*° piw(t—t))
(BE)AW®) =i lim [ (A BO) s~ (A0 BENo) S o

w
=0t [ eP

(3.11)

Em geral estamos interessados em calcular a média do produto (B(t)A(t)) parat = t' que é o
que nos vao permitir achar as grandezas desejadas.

As equacdes (3.10) e (3.11) que sdo, respectivamente, a equagdo de movimento da fungdo
de Green procurada e a média calculada a partir desta, constituem a esséncia do método.

O calculo da fungdo de Green (([A, H]_; B)) através de (3.10) da origem a nova fungdo
(([[A, H]-]; B)). Gera-se assim uma cadeia de equagdes, de primeira ordem, de segunda ordem
etc. A fim de se obter um sistema soldvel, é necessario fazer alguma aproximacdo, em algum
ponto desta cadeia, uma aproximagdo que descreva algum tipo de sistema. O método acima
descrito e tambem chamado de "método de Zubarev"[9], quem foi o o primeiro em introduzirlo
no estudo da materia condensada. Através deste trabalho veremos algumas propostas neste

sentido, para o estudo do Hamiltoniano de Hubbard em sistemas supercondutores.
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Capitulo 4

BCS normal, Hubbard com interacao local

atrativa

Neste capitulo estudaremos o Hamiltoniano de Hubbard com interagao atrativa local usando as
ferramentas das fun¢des de Green do capitulo 3, acharemos as equagdes de movimento para os
propagadores que nos interessam introduzindo nelas uma aproximacgdo de campo médio tipo
Hartree-Fock usada por M. Gloria et.al. na reférencia [12], para logo, mediante o teorema de
Zubarev [9] obter as expressdoes do BCS [1], para o limite do acoplamento fraco atrativo. O

Hamiltoniano de Hubbard tem a seguinte expressao:

0= Z t?jd%dﬂ"’ + % Z NigNi—o, 4.1)
ijo 10
onde dja e d;, sdo operadores fermidnicos de criacdo e destruicio no sitio ¢ € com spin o =
t). ti; € o chamado "hopping"que pode ser interpretado como a probabilidade de transi¢do
de um férmion saltar do sitio ¢ para o sitio j, sendo t; = —u, n;y, = dlgdia ¢ o chamado
operador numero e finalmente U (< 0) € o termo que representa a interacao entre os elétrons,
neste caso no mesmo sitio. Mediante o método das func¢des de Green descrito no capitulo
anterior acharemos as equacdes de movimento para os propagadores que precisamos, para logo
encontrar as expressoes classicas para o chamado gap superconductor A e para o nimero de

ocupagio (n).
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As equacgdes de movimento para os propagadores ((d;,, d;U>) e ((dl_,, d;fa)), que sdo os

propagadores que nés permitem achar as expressdes para o gap A e para o nimero (n) respec-

tivamente, sdo:

0ij
W({dig, djp)) = 52+ Y talldio, dig)) + U{(niodio, d,)), (4.2)
l

w((d_,,dl)) ==Y tal(d]_,.d\,)) — Ul(nied]_,.d.,)). (4.3)
l

Como podemos observar as equagdes acima geram novos propagadores de uma ordem superior
a qual nao permitem fechar o sistema de equacdes. Entdo devido a isto, faremos aproximagdes

convenientes do tipo Hartree-Fock para podermos resolver este sistema de equacoes.

(niodig, dy)) = (nio){{dio, d}o)) — {dimodio) ((d]_,, d},)), (4.4)

((niod!_. dl,)) = (ni)(dl_,, dl,)) — (dl,dl_,) ({di, d},))). 4.5)

Utilizando estes desacoplamentos obtemos o seguinte sistema de equagdes:

(= U (i) = 5543 talldho dl)) — (o) (] ),

(w+ U, dl)) = = talld],.d,)) = (dl,dl_, ) ({di, dl,)). (4.6)

No caso das solucdes ndo serem magnéticas, as concentracoes de portadores serdo homogéneas,

<ni—0> = <nw> = <n> 4.7)

Como podemos observar, o sistema de equacdes acima descrito, ainda ndo esta linearizado,
mas € ja um sistema fechado. Para linearizar o sistema fazemos uma transformacao de Fourier

conveniente sobre ele, feito isto, os propagadores ficaram no chamado espaco de Bloch [17] e
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obtemos o seguinte sistema de equagdes.

1

(@ = @) {(dro, dl,)) = o —UAd . d],), (48)
(w+éa)((d,_,.d,)) = —UA({di.dl,)), (4.9)
onde consideramos:
A ={dl,dl_,), (4.10)
=Y ety —p,
5
€& =e +U(n). 4.11)

Agora observando o sistema de equacdes anterior, podemos perceber que € um sistema lineari-
zado e fechado, conseqiientemente pode ser resolvido de uma maneira algébrica. As expressoes

obtidas, para os propagadores sdo:

fyo —Whea) 4.12
<<dk07dko>> 27T(w2—wgk)’ 4.12)
—UA
L)) = 4.1
<<dk—a7dka>> 27T(W2 _wgk)7 ( . 3)
onde:

W = &7+ UPAY (4.14)
(4.15)

Entdo, obtivemos as expressdes para os propagadores que nos interessam e os pélos dos mesmos
wor = £/ €2 + U2A? sdo as chamadas energias proprias do Hamiltoniano ou também modos
do sistema. A expressdo (4.14) € a energia cinética livre ¢, mais o termo U A que seria a energia

para a formacgdo do par do Cooper [1].

20



Uma vez obtido os propagadores, procuramos agora as expressoes do gap e do ntimero. Para
isto, usaremos a técnica de Zubarev descrito no capitulo 3 para obter, a partir dos propagadores,
os valores médios correspondentes. Usando a técnica de Zubarev, equagdo (3.11), sobre as
expressoes dos propagadores (4.12) e (4.13) respectivamente, obtemos:

) = S {dlyho) = 3 51— ), (4.16)

W
& 0k

UA Bwok
A== (d,d", )= ——tanh—=. 4.17
- < ko —k—o‘) - 2w0k an 2 ( )
logo desta tltima equacdo obtemos:
1 1 Bwor
= = E tanh . 4.18
U A 2Lg)0k an 2 ( )

Estas sdo as expressoes cldssicas para a supercondutividade no regime de acoplamento fraco
atrativo, obtidas por Bardeen, Cooper e Schriffer no famoso trabalho de 1957 [1]. O comporta-
mento do gap com a temperatura € mostrado na Fig. 4.1.

As expressdes acima descritas para o gap e o numero de ocupagio, também podem ser obtidas
por outros métodos, como a transformagdo candnica de Bogoliubov [15] ou através do método
variacional [16]. No seguinte mostramos o grafico para o pardmetro supercondutor A vs 7T,
ele mostra o comportamento de um supercondutor classico. A qual corresponderia a resolver a

equacao (4.18)
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Figura4.1: O grafico mostra comportamento do gap em fun¢do da temperatura no caso da teoria
BCS. O importante deste grafico € que ele mostra o comportamento cldssico de um supercondu-
tor. O pardmetro supercondutor indica a supercondutividade do sistema quando a temperatura
cresce ele diminui até uma temperatura critica (.. ), em que ele é zero e o sistema deixa de ser
supercondutor. A linha cheia é o resultado tedrico, a linha ponteada € a curva experimental.
Grafico obtido da Ref [16].
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Capitulo 5

Hamiltoniano de Hubbard com interacao

nao local atrativa

Neste capitulo estudaremos o Hamiltoniano de Hubbard com interag¢do atrativa ndo local, ou

seja, neste caso, se inclui a interacao entre vizinhos na rede. O Hamiltoniano tem a seguinte

forma:
d
H=Y thdl,djs +UY nin;_,. (5.1)
ijo ijo
onde consideramos t;; = — . Analogamente, como no capitulo anterior, acharemos as equacoes

de movimento para os propagadores de interesse. Usando a equa¢do do movimento (3.10) para

os propagadores temos,

<<dzoad;fg - Z] +thl dlay jo +UZ nNi—o 107 jo’> (52)

<<dj o ]a Zt’bl l o) ]g’ UZ nla 1 o) ]U> (53)

Entdo, nas equagdes de movimento acima descritas, obtemos novos propagadores de uma ordem
superior: ((ny_,dis,d!)), ((nipd!__,d" )). Neste caso, iremos um pouco mais longe, achare-

10 jg- 1—0) o

mos as equagdes do movimento destes novos propagadores de ordem superior o que corres-
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ponde a ir alem da aproximacdo Hartree-Fock. Aplicando novamente a equacao de movimento

(3.10) nestes novos propagadores, temos:

nN_qs 5,
<<7’Ll Udzaa djg>> - % + Z tim<<nl—adm07 d;o'>> + U Z<<nj—anm odzav d;fg>> (54)
AN
<<nl0'd7],L g d;a>> - 5;_1 - Zt1m<<nl Udin o) d;a>> UZ<<nl0'nm0'dz g d;o'>> (55)

Entdo neste conjunto de equacdes podemos perceber que nas equacdes achadas obtemos outros
propagadores de ordem maior ainda. Consequentemente, se voltarmos a achar equagdes de mo-
vimento destes novos propagadores estes irdo gerar, outros de uma ordem ainda superior. Entao
¢ aqui aonde nds vamos a fazer as aproximacoes, para poder cortar a "cadeia", linearizar e logo

resolver o sistema de equagdes. Neste caso as aproximacdes usadas sao:

((Mu—oio, d'y)) = (o) ((di—o, dL,)), (5.6)

a aproximagdo Hubbard-I [13]:
> i ([d]_ oo — dfydio)di—oi dl,)) = 0, (5.7)

e consideraremos o seguinte desacoplamento nos propagadores de ordem superior obtidos das

equagoes (5.4) e (5.5),

Z<<nl o m— 0’le'7 JO’ Z nlUdl07 jo’ < >Z<di—0d50><<dz o ]O’>> (5 8)

im l l

Y (uotmed]_y, diy)) = (n) Y {(nodl_y, dlp)) +(n) Y (d]_,dL){(dis, ), (5.9)

lm l

onde consideraremos (n,,,) = (n,) = (n_,) = (n), pois interessados em solu¢des paramag-

néticas.
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Vamos levar estas aproximagdes a nossas equagdes de movimento (5.4) e (5.5). Obtemos,

8
(w=20(n)) > ((n_odig, dl,)) = <"2>7TJ + Ztﬂ (i, dl,))
l
+ ZA edi)) (5.10)
Ay
(W+2U<TL>) Z<<nl(7d;r o-?dT >> = 2_7_5 - thl l—c> ]a‘
l
+§Mu%wg, (5.11)
l

onde A, = (dngdL ») € o parAmetro de ordem supercondutor neste caso. Uma observagio
importante, é que o parametro supercondutor neste caso depende de dois indices, fatos que mos-
tra a ndo localidade deste sistema (m e n sdo primeiros vizinhos).

Depois de introduzir as aproximagdes, podemos perceber que as equacdes de movimento de
ordem superior (segunda ordem) sé estdo em funcio de propagadores de primeira ordem. Rees-

crevendo as expressoes dos propagadores de segunda ordem nas equagdes de movimento (5.4)

e (5.5) temos:

i) = [ 2555+ [+ 220 ]Ztﬂ (i L)

[w{U;[%)n ]ZAW i—o ]Cf’>> (5.12)

UA;;
i T - i 1= E
wi{di—g: djo)) 7(w + 2U (n)) [ w—|—2U } tu({ l o’ 3”

LﬁZI}Z&mzmw» (5.13)
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Agora para podermos linearizar o sistema de equagdes, levamos estas para o espaco de momen-

tos. Fazendo uso da simetria de translagcdo do sitema obtemos:

o= 0 2 o o) = 5 1 2] [ el
) 2U (n) _ 2U Ay 4U%(n)
{W +€,(1— m)] (d oy dly)) = w20 [w n 2U<n>]Ak<<dkmdLa>>a

onde €, = ¢, + 2U (n). No caso da simetria d (Apendice 1) temos as seguintes consideragdes.

Ay = Z TR AL = 20| cos(kpa) — cos(kya)l, (5.16)
ij
Ay € a chamada amplitude do gap e a o pardmetro de rede. Também temos para a energia

cinética:
ex = t(cos(kya) + cos(kya)) — p, (5.17)

onde ¢ é a amplitude do hopping.

Simplificando o sistema de equacdes anterior podemos perceber que temos um sistema linear e

fechado:
/ fgy W t t
w(w — €,){({dko, dk:cr>> ~on + 2U<n>Ak<<d—k:—o7 dka>> (5.18)
2UA
ww+ ) ({dl gy dl,)) = == = 20 () Ax({dis. d,)). (5.19)

Entao usando métodos algébricos obtemos os propagadores de interesse:

({dyo dl)) = % (w Chs eg(:)4U<n>Ak>7 (5.20)
(d, .d )= % (w(w —~ (3<:)2U<n>))>, (5.21)
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onde:

Qw) = W (W? — €2) + 4U*(n)?AZ. (5.22)

Na abordagem utilizada no presente capitulo, temos um polindmio P(w) de quarto grau, em vez
de segundo grau (capitulo 4). Por tanto nds obtemos quatro raizes que s@o as energias proprias

do Hamiltoniano.

€2 et —16U4(n)2A2

M%:i-hi¢k (n) k. (5.23)
’ 2 2

Depois de obter os propagadores continuaremos com o método adotado neste trabalho e achare-

mos os valores médios das func¢des de correlagdo de interesse. Aplicando a técnica de Zubareyv,

calculamos a equag@o para o (n) e a equagdo da auto-consisténcia para o gap A. As grandezas

obtidas sdo:

1 1
M%QQ:rﬂl——;——7<¢qu¢m)+ﬂMMAﬂKMMw%»} (5.24)
2 Wi — Wa
1 AU
ddf —— k F 5.25
< ko fkfa> 9 [(w%k — ng) (wlmw?k)}a ( )

onde:

%)

F(wlk,wgk):wlktanh(—ﬁgl’“)—wgktanh( 5 (5.26)
1 Pwr 1 Bwa,

= — tanh (—*) — — tanh (—). 5.27

Glonn) = o tanh (Z512) = —— tam (552) 5:27)

Tendo em conta que (n) = 23, (dl_di,) e A = 37, (d}_d", ), achamos as equacdes para
0 nimero ou populacdo e para o gap. Nesta parte consideramos que a simetria do gap € da

onda d descrita no Apendice A. Entdo, somamos sobre todos os estados k, obtemos as equagdes
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caracteristicas da supercondutividade para este sistema:

1 /
(n) = ; = p— (e (wr,w2,) + AU MIAIG s 2,) )| (5.28)
__v Ay,
A==5> W2 —w2) (Wi, way.). (5.29)

Esta ultima equagdo, pode ser escrita na forma:

Buwik @w%)
2

5 (5.30)

U Yk
1:——5 —[ tanh — woy, tanh
5 k @ — o) wq tanh( ) — way, tanh(

2k

Onde:
Ve = |cos(kya) — cos(kya)| . (5.31)

A equacdo (5.22) foi obtida por E.S. Caixeiro e A. Troper [10]. Embora no trabalho original,
eles tenham estudado a influéncia da interacao dos primeros vizinhos na supercondutividade
no regime de acoplamento forte, nosso interesse estd na aproximac¢do usada por eles, ou seja
o uso das equacdes do movimento para os propagadores da segunda ordem, para o célculo
das equacdes de movimento dos propagadores de primeira ordem. Esta abordagem serd uma
inspiragdo para este trabalho.

Para finalizar, este capitulo analisaremos as equagdes obtidas, no limite de baixas temperaturas,
ou seja, T' — 0,0 qual é uma boa referéncia para comparar com as equacdes convencionais do
BCS. Entéo, as equacdes (5.24) y (5.26) no limite baixas temperatura sao:

m) = Y [1 b UHmAL (5.32)

k
k Wik + Wag W1kWak

1 g
b ) ==Y s 53

- Wik — w2k)

Nestas ultimas equacdes, podemos notar, uma semelhanca com as equacdes do BCS conven-

cional (equagdes (4.16) e (4.18)) mas as duas energias caracteristicas do sistema se mantém.
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A primeira, a equagdo do numero, se afasta mais das expressdes do BCS convencionais. A
equagao do gap mantém a estrutura semelhante com o BCS, mas mantém as duas energias ca-
racteristicas (wyy, way). Mas € importante dizer que no caso que A = 0, wy, = €; € woy, = 0, isto
levado na equacao (5.30) coincide com a equag¢do do BCS normal para a temperatura critica.
Outra observacdo importante € que, o sistema de equacdes (5.28) e (5.29) resulta absurdo, ela
vira um sistema de equacdes trivial, quando elas sdo levadas para ao limite de interacdo forte
(U infinito). Isso ndo permite analisar o sistema sob estas condigdes.

Uma outra caracteristica muito relevante das equagdes de auto-consiténcia, para o gap obtidas
no quarto e quinto capitulo € o sinal de UU. Nos dois casos mencionados temos considerado
U < 0. Este sinal permite o comportamento classico do BCS para o gap nestes casos, no
seguinte capitulo veremos que a dependéncia deste sinal é perdida, mas o comportamento é
consistente com um comportamento supercondutor.

O trabalho feito por Caixeiro e Troper descrito neste capitulo é importante para nds pelo uso
de equacgdes de movimento de segunda ordem, no seguinte capitulo usaremos esta técnica mas
para um caso de interagao local. As equagdes que obteremos serdo similares as equacdes obtidas

neste capitulo, mas serdo resolvidas para o caso repulsivo (U>0) e para a simetria s-estendida.
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Capitulo 6

Hubbard com interacao local: uma nova
aproximacao do campo médio com

interacao repulsiva

Neste capitulo, vamos considerar o mesmo Hamiltoniano do capitulo 4, Hubbard com interagao
local, mas desta vez aplicaremos nele, outra aproximagao inspirada no trabalho de E.S. Caixeiro
e A. Troper [10] do capitulo 5 (interag@o nao local). Nesta parte também acharemos as equacdes
de movimento para os propagadores numa ordem superior, como no caso do capitulo 5 e nestas
equacdes vamos introduzir a nova aproximagao proposta por nds, para resolver as equacdes de

movimento. O Hamiltoniano de Hubbard com interacao local tem a seguinte forma:

H=>Y thdl d; + % Z NigNi—o, (6.1)

ijo
assim novamente obtemos equacdes de movimento para os propagadores ja conhecidos.

8ij
W({dio di,)) = 52 + D talldie, di)) + Ul{niodio, di,)), (6.2)
l

w((d_,,dl)) ==Y " talld]_,.d\,)) — Ul(nied]_,.d.,)). (6.3)
l
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Agora achamos as equacdes de movimento para os geradores de ordem superior seguindo
o feito por Caixeiro e Troper e estudado no capitulo anterior. Introduzindo os operadores

T T T = ; .
((ni—odis, d},)) € ((nisd;_,, d},)) na equagdo do movimento (3.10) obtemos:

i—0 51
(0= ) (ot dy)) = P S i), (6.4)
l
P gty = B0 v
(w4 Unod] L)) = 520~ St d,)) ©5)
l

)

entdo, nds obtemos as equacdes de movimento para os propagadores de segunda ordem, ana-
logamente com o feito no capitulo anterior mas neste caso as equacdes de movimento para
os propagadores da segunda ordem, ndo geram propagadores de uma ordem superior como na
aproximacdo de interagdo nao-local feita por Caixeiro e Troper (Egs. (5.4) e (5.5)) pois neste
caso n?, = n,, . BEm vez disso geram propagadores da mesma ordem, mas com uma carac-
teristica fundamental estes sdo ndo locais, ou seja, estes novos propagadores contem indices
diferentes tipo 7 € j que indicam a correlacio entre elétrons de sitios diferentes.

Agora neste conjunto de equacdes de movimento, vamos a introduzir uma aproximacgao de
campo médio, andloga a Hartree-Fock [12], feita no capitulo 4, equagdes (4.4) e (4.5). Outra
caracteristica importante além da nao localidade dos propagadores é que estes mesmos apare-
cem acoplados com um termo do hopping, caracteristica que vai nos levar a um tipo de simetria

do parametro de ordem, caracterizando assim este sistema.
Entdo a aproximag¢do que nos propomos neste trabalho serd sobre este conjunto de equagdes

as quais se obtem através do desacoplamento dos propagadores "ndo locais". Este desacopla-

mento tem a seguinte forma:
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((Ni-odis, di,)) = (Ni—o) (i, ) — (di—odio)((d]_,, d5,)), (6.6)

<<ni0dg;a’ dj¢7>> = <ni—0> <<d;70’ d;o'>> - <dgadg;o'> <<di07 d;0'>> (67)
Esta aproximacdo € similar a do feito no capitulo 4, equacdes (4.4) e (4.5), mas neste caso
aparecem termos com indices diferentes fato que mostra a sua nao localidade. Introduzindo

estes desacoplamentos nas equacdes de movimento (6.4) e (6.5) obtemos:

(ni_o)0i;
(w = U){(nizodip, dl,)) = R > tal{di, dl,))
!
+ Y taAp((dl,, db,)), (6.8)
!
U)({nidl ) = 52 tal(dl . dl
(w+ U){(niocd;_,, jo>> = on (ni,,,>z a{{di_ ja>>
!
+ > tada((die, dl,)), (6.9)
!
onde: (djadzrfaﬁ = —(d;yd;_,). Uma vez obtida as equagdes de movimento para os propaga-

dores de ordem superior e feitas as aproximagdes correspondentes, substituimos nas equacoes
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do movimento dos propagadores.
t (n)U % (n)U , t
{(digydl,)) = [1+ 5| 22 4 [1+—2 ] > tulldie )

+ [ }thA dl_,.dl,)),

(6.10)
AU 0;
T T _ Yigoo _
w<<dz U?d]0>> - |:2(w+ U)] o7 |:1 (A)+U :| thl l—o? ]0
v T

— [m} ;tilAli d20'7d]o'>>

(6.11)
onde
(n_o) = <dj oli—c)

A = (d]_,d,) (6.12)

Apn = (d _dI ).

mao "no

Neste caso, como nos capitulos anteriores, consideraremos solucdes ndo magnéticas ou seja:
(niy) = (n;i_,) = (n). As equagdes acima descritas, sdo as equagdes para os propagadores que
n6s procuramos. Uma caracteristica importante destas € a presenca de dois gaps. O primeiro,
A local associado a onda s, que indica a correlacio entre elétrons do mesmo sitio e o segundo
A, que indica a correlagdo entre sitios diferentes. Esta caracteristica serd fundamental para as
abordagens que queremos fazer neste trabalho.

Para poder resolver o sistema, levaremos as equacdes (6.10) e (6.11) para o espaco dos momen-

tos, representando os operadores no espaco do Bloch [17]. Para isto como nos casos anteriores,
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fazemos a transformada de Fourier adequada sobre nosso sistema.

sl ) = [14 505 o+ [14 5 el

+ [Q(WIi U)}A*“dik—mdzgnﬂ (6~13)
Al dle) = [l 3 — (17 g gy el o)
U _
_ [2(w+U)]A<<dko,d;rm>>, (6.14)
onde introduzimos:

§p =€ — (6.15)
A= Z exA\g, (6.16)

k

onde €, € energia cinética livre associadas aos elétrons e ;1 o potencial quimico. Nas equacdes
do movimento acima descritas evidentemente também contém dois gaps, mas agora estes sao
expressos no espaco dos momentos, alem de que o primeiro ndo sofre modificacdo na sua ex-
pressdo pela sua localidade, o segundo aparece de uma forma interessante. Ele esté ligado agora
com o termo da energia cinética formando assim uma quantidade s6 chamamos de A, esta ca-
racteristica ndo permite o estudo da simetria d. Depois veremos qual € a simetria acertada para

este caso. Simplificando o conjunto de equacdes temos:

(@ = U)ldhe df, ) = 5[0 = U= (/2)] + [ = U~ (m)/2)] 66l )

s D, 61
(w+ Upolld i) = UM = o+ U= () /D]l df, )
— T ), 619
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daqui obtemos:

[w2 - W(U + fk) + ngﬁ] <<dk0a dLa’>> - % [W - Uﬁ] + UTA*«dT—k—ov dzo»v

(6.19)
W+ (U + &) + UG o dl,)) = 3-UA - T2 (o],

(6.20)

onde para simplificar a nota¢do definimos: . = 1— (n) /2 fator que aparece em muitas de nossas
equagdes. Logo o sistema de equagdes acima mostrado finalmente € fechado e linear e pode ser
resolvido de um jeito algébrico simples. Vamos achar as expressdes para os propagadores nos
quais estamos interessados, tendo em conta que os polos destes propagadores nos dao os modos

de energias do sistema, como j4 foi visto nos dois capitulos anteriores.

({dpe,d} )y = w+ aU)[w? — w(U + &) + U&n)] — U2A*A/47

P(w)
(6.21)
ity = U/2[A(w? + w(U + g;)(:)U&m) + A(w + Uﬁ)],
(6.22)
onde:
Plu) =t~ [~ U1~ A + (&~ U0t + T
(6.23)
sendo:
& =&+ Uln)/2. (6.24)
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Como nés podemos observar P(w) é um polindmio de 40 grau, como o correspondente do
capitulo 5 (Eq. 5.20), mas ele ndo tem uma forma tdo simplificada como aquele, mas mantém

algumas similaridades. As raizes ou polos do sistema sdo:

Wig, = i\/C + /(2 — 4n — U2A?, (6.25)
onde:

¢ = &-U(1—-n) (6.26)

n = (& —2U(1 —n))*U*n% (6.27)

Como conseqiiéncia da ndo simplicidade de P(w) os pdlos também resultam bem mais compli-
cados. Uma caracteristica importante destes polos é que eles ndo contém o gap A relacionado
com a onda s, s6 0 gap A o qual sugere que € este mesmo quem vai dirigir a supercondutividade.

Agora por aplicacdo do mecanismo de Zubarev obtemos os valores médios:

1 1 ~ N X%
<dLgdk0'> = 5 |:1 — m (ko(Wlk,WQk) -+ U2n2(fk - A A)G(Wlk,(ﬂgk)>i| s (628)
1 U . -
(o) = 57— [A(F(wlk, wy,) +URELG (wn,, ws,)) +UnAG<w1k,w2k)} . (6.29)
1k 25,

F(wi,,wy, ) = wy, tanh (5 ‘;” ) — Wy, tanh (—B ‘;’Qk ), (6.30)
1 6&)1 1 ﬁwg

[ — h (=) - — h kY. 31

G(w1,,w2,) o tanh ( 5 ) o tanh ( 5 ) (6.31)

Finalmente achamos os propagadores, mas eles ndo t€ém uma forma simples, como podemos
observar. Entdo achar as expressdes para gap € o nimero pode resultar complicado, neste caso.
E agora que nés consideramos a interacdo entre elétrons repulsiva U > 0. Esta condicio faz
que a formacdo do par no sitio ndo seja favorecida ou seja que o gap local associado a onda s é

nulo (A = 0) e o outro gap A seja associado a uma simetria s-estendida (descrita no Apéndice
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A). No quarto capitulo a simetria adequada foi a s, no quinto capitulo a simetria foi a d e neste
caso como ja temos visto € a onda s — estendida vamos usar, ja que as outras nao € possivel
estuda-las, pelo tipo de abordagem feito.

Entdo vamos colocar estas condi¢des nas expressdes para os propagadores:

 w+ (A)Uw? — w(U + &) + U&n)]
(ol )) = o ,

(6.32)

T T _
R P

(6.33)

onde P(w) ndo muda, ji que ele ndo depende do A, fato que da mais validade a nossa aproxi-
macao. Coerente com isso, 0os polos mantém-se inalterados. Entdo agora com os propagadores
simplificados, aplicaremos novamente o Teorema do Salto (mecanismo de Zubarev), para achar

os valores meios.

1 1
(i) = 5|1 = = (e + U) Fleon, wn,) + 0202 6G wn,0n,) )|
Wi, — Wy,
(6.34)
1 UnA
R
(diodly_ ;) = _§WG(W1MW%)'
(6.35)

Uma vez que temos os valores médios das fun¢des de correlagdo, vamos fazer, como ja foi feito
anteriormente, uma soma sobre todos os estados k e obter as equacdes caracteristicas para um

sistema supercondutor. Para o caso da equacdo do gap, alem de somar sobre todos o estados &
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temos que multiplicar por ¢ para poder obter o parAmetro de ordem A

<n> = Z 1 [1 — ;2 [ék (wlk tanh (%) — Wy, tanh (%))

2
wy, — w3, 2

%t (452) - - 52

Wa,,
(6.36)
2 1 1
1= (2 - L (2],
B wlk ka wlk w2k
(6.37)

Estas sdo0 as equagdes para o (n) e a equacdo de auto-consisténcia para o gap A. Estas
equagdes nos permitem estudar o comportamento supercondutor de nosso sistema; elas serao

resolvidas por métodos numéricos e os graficos mostrados no sétimo capitulo.

6.0.1 Limite T— 0

E interessante analisar o limite da temperatura zero, a fim de entender nosso sistema neste limite
e comparar com os casos do BCS normal e do interagdo ndo local do capitulo 5. Aplicando o

limite nas equagdes (6.34) e (6.35) temos:

n) :Z%[l_ 1 (5—+n2U25kz)}’

wlk + w2k wlkWQk

(6.38)

U277L €L
1= . (6.39
2 zk: [wlszk,(Mk, +CU2k):| )

Como nés podemos observar, essas equacdes diferem de suas contrapartes do BCS do quarto
capitulo, equacdes (4.16) e (4.17). As equagdes (6.38) e (6.39), tem dependéncia quadratica
de U e elas mantém as duas bandas w; e wy estas estdo mais perto das suas contrapartes do
capitulo 5, equacdes (5.32) e (5.35) mostrando assim a similitude com o aspecto ndo local, da

aproximagcao feita neste capitulo.
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Esta ultima equacgdo e a equacdo de auto-consiténcia para o gap a temperatura zero, ¢ muito
parecida com a equacdo para o gap obtida por J. Beenen et al. na refer encia [12] para o caso
da supercondutividade com interacdo repulsiva com simetria d utilizando o Método de Roth
[14]. Embora que no caso deles o método utilizado € um pouco mais elaborado e as energias
do sistema tenham alguns termos onde sdo consideradas outras correlagdes, ndo contempladas
neste trabalho, a semelhanca pode corresponder a precisamente considerar correlagdes entre
elétrons afastados, mas que tenham spins opostos, tudo isto além da intera¢ao considerada, ou
seja, além de ter somente termos de interacdo local as correlagdes entre elétrons afastados sdo

as que podem gerar a supercondutividade no caso de interacdo repulsiva.

6.0.2 Limite U — oo

Outro limite interessante de analisar é o caso da interacdo forte: U — co. Nesta parte, vamos
encontrar uma grande vantagem na nossa abordagem. As equacdes do movimento podem ser
obtidas nesse limite, dando resultados interessantes que mostram certo comportamento inde-

pendente da interacdo. Fazendo o limite correspondente, nas equacgdes (6.13) e (6.14) temos:

5
<<d10'7djo'>> # + nztll dlcn ]o’ ZtZZA a?d;]ro'>> (640)
0ij _
<<dlL a?d;a>>_ ﬁ - nztll< l—o> ]a +thlAlz 10 ]0’>> (6.41)
l

Continuando com o método usado anteriormente, fazemos novamente uma transformada de

Fourier adequada nas ultimas equagdes.

i, dL,)) = 5=+ 1l ], ) — B(G . d ), (6.42)

Al gl )) = g = mlldt o dl,)) — Bl{dio, ) (6.43)
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Novamente obtemos um sistema de equacdes linear e fechado e resolvendo achamos os propa-

gadores para este caso,

t iﬁ(w + ’Flfk) — A*A
((dye, d},)) 5 20 (6.44)
: : 1 (w—n&)A+0aA
(o dio)) = 5 () : (6.45)
onde:
A 2
P(w) =w? —n*& — %- (6.46)

Um fato interessante é que o polindmio P(w), tem grau dois ndo quatro. As raizes deste sdo:

A2
Wi = 44 [ P26 + T (6.47)

Aplicando o teorema de Zubarev para este caso, temos

11 (R% — A*A/4 Buw?
(d} d,) = 5[7}—( k 7 ) tanh 2’“], (6.48)
Py A ng Bl Arn L Bu
dodt, ) = 2[2(1+ b (5h) + 5 <w2 tanh (= )]
(6.49)

Os novos resultados obtidos sdo os valores médios que nos levam para as equagdes caracteristi-
cas da supercondutividade, mas lembrando o fato, de que nds estamos interessados no caso da

interacao repulsiva com simetria s — estendida logo, a formagao do par local ndo é favorecida.
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Novamente introduzimos a aproximagdo A = 0. As equagdes acima ficam:

T _
(do, dio)) = 5 o) (6.50)
¥ t B i nA
<<d—k—0'7 dko'>> - Ar P(W) : (651)

Neste caso, como no U finito, tampouco o polindmio P(w) é atingido pela aproximagdo usada
tant 5los +wy) tém. Aplicand teot do salto sob
e por tanto os polos +w; se mantém. Aplicando novamente o teorema do salto sobre os novos

propagadores temos:

=2
(1) = Sl yiio) = 5 3 ln — S tanb( 22, (6.52)
k

k

eusando A = 3", ex(dl_.d", ) encontramos:

= 0
1= g[z Sk tanh(%)] (6.53)

0
- 2wy,

que € a equagdo para o gap. Finalmente achamos as equagdes caracteristicas de nosso sistema
para o limite U infinito. Uma caracteristica muito interessante desta equacdo € que ela tem
uma forma semelhante a equacgdo correspondente para o caso do BCS normal, mas neste caso
a equacgdo ndo contem o termo da interacdo (U), o qual, indicaria, que a dindmica de nosso
sistema, neste limite, ndo depende mais da interacdo entre elétrons. Estes resultados resultam
importantes pela possibilidade da aplicacdo do limite de interacao forte, neste caso nao precisa-
mos introduzir aquelas correcdes feitas por Noziere e Schimtt-Rink e depois por Sa de Melo et
al. estudadas no segundo capitulo, nem tampouco a utilizagdo do método de Roth [14] estudado
por J. Beenen D. M. Edwards [11]. Esta abordagem mesmo tendo uma simplicidade permite o
estudo da supercondutividade no regime de interacdo forte. Esta é uma caracteristica importante
desta dissertagdo.

Poderiamos dizer que nesta parte teriamos a formagao de um sistema andlogo ao conden-
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sado tipo condensagdo Bose-Einstein onde a dindmica € dirigida por outras grandezas. As duas
ultimas equagdes seriam andlogas as equagdes (2.24) e (2.25) obtidas por C.A.R. S4 de Melo et
al. na referéncia [9] das quais se obtém a temperatura critica e o potencial quimico respectiva-

mente, estudadas no capitulo 2.

6.0.3 Resultados numéricos

Nesta parte do trabalho mostramos os resultados numéricos da equagao (6.37), que é a equagao
de auto-consisténcia para o gap, no caso de intera¢ao repulsiva com simetria s-estendida, para
duas concentracdes diferentes. Estas figuras mostram claramente o comportamento supercon-
dutor do sistema, do qual se pode obter a temperatura critica (7;.) para o sistema e a amplitude
do gap (Ap). Logo, mostramos um grafico da temperatura critica obtido da solu¢cdo numérica da
equacao do gap, esta ultima resulta interessante pela saturagdo que apresenta, esta caracteristica
poderia sugerir uma condensacao Bose-Einstein no sistema a qual corresponderia a o estudo do
acoplamento forte (U — o0) feito no presente capitulo. Um comportamento analogo € obtido
por E. S. Caixeiro e A. Troper na Ref[24] mas no estudo deles, a saturacdo é mostrada através
da amplitude do gap. Todos os graficos foram feitos escalando as grandezas com a energia de

Fermi (£y)
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Figura 6.1: Esta figura mostra o comportamento do A com a temperatura, para n=0.3, para dife-
rentes valores de interacdo U, mostrando assim um comportamento supercondutor do sistema.
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Figura 6.2: Esta figura mostra o comportamento do A com a temperatura, para uma concentra-

¢do major n=0.7, para diferentes valores de interacdo U, A figura também mostra um compor-
tamento supercondutor para o sistema.

44



onda s-estendida

006_ P .-~»..:

0.05

0.04 - .

003 F - —

KTc/Ef

0.02| * .- 4

0.01 |5/ -

000 1 1 L 1 1 | 1 1 L 1 1 | 1 | L 1 L | 1

Figura 6.3: Mostramos dependéncia da temperatura critica 7, com a interacdo U para duas
concentracdes. A curva mostra uma saturacdo quando U é muito grande sugerindo uma con-
densacao Bosé Einstein para o sistema.
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Capitulo 7

Conclusoes

No segundo capitulo fazemos uma revista dos trabalhos mais importantes sobre teorias de aco-
plamento forte, como os trabalhos de Noziere e Schimtt-Rinke e do Sa de Melo, que inspiraram
esta dissertacdo mostrando os resultados mais relevantes obtidos nestes. No terceiro capitulo
revisamos as ferramentas matemadticas usadas nesta dissertacdo como as fungdes de Green e
0 mecanismo de Zubarev que sdo as ferramentas fundamentais deste trabalho. No quarto ca-
pitulo estudamos o Hamiltoniano de Hubbard com interagcdo local como mostra do uso das
ferramentas estudadas no terceiro capitulo. Neste capitulo também mostramos o método de
aproximac¢ao chamado de campo médio o qual e usado para a solu¢do das equacdes achadas.
O quinto capitulo € dedicado ao estudo um Hamiltoniano de Hubbard com interag¢do ndo local,
introduzindo uma aproximag¢do de campo médio melhorada, mostrando assim um método de
estudo das equagdes do movimento para as fungdes de correlacdo de segundo ordem. Assim
obtivemos as equagdes para um sistema supercondutor, com simetria d.

No capitulo central desta dissertacdo, o sexto capitulo,estudamos o Hamiltoniano de Hubbard
com interacao local, agora, usando uma nova aproximacao de campo médio andloga ao Hartree
Fock, estudada no quarto capitulo, mas aplicando o método de desenvolvimento de equacdes
de segunda ordem estudada no quinto capitulo. Para resolver o sistema de equacdes obtido, in-
troduzimos a condi¢do de interacao repulsiva sobre o sistema, mostrando como na abordagem
feita a impossibilidade do estudo da onda s mas sim da onda s-estendida.

Logo se puderam obter as equacdes caracteristicas de um sistema supercondutor mostrando

46



uma forma muito semelhante com o obtido por J. Beenen et al. na ref[11], para o mesmo caso
repulsivo, mas com simetria d.

E importante realgar o fato de que além de ter s6 interacio local nos dois casos, 0 nosso e do
Beenen , podemos achar relevincia nas correlagdes deslocadas através das aproximacoes feitas
e obter sistemas supercondutores em casos de interacdo repulsiva forte. A similaridade com os
resultados do J. Beenen et al. mostram a efetividade de nosso método. As equagdes achadas
no sexto capitulo na parte de limite U — oo permitem o estudo do limite de interagdo muito
forte, dando a possibilidade do estudo com uma aproximagao mais simples que as usadas por P.
Noziere e S. Schimtt, A. R. S4 de Melo e o mesmo J. Beenen.

Nos resultados numéricos, os dois primeiros graficos, pode se mostrar o comportamento super-
condutor, para duas concentragdes diferentes. Em elas se pode observar como a medida que o
U cresce, um comportamento limite € atingido para as amplitudes do parametro supercondutor.
0 terceiro grafico mostra o comportamento da temperatura critica com o acoplamento U, tam-
bem este mostra um comportamento de saturagdo, € decir para U muitos grandes a temperatura
critica atinge un valor limite muito semelhante ao comportamento do chamado: crossover BCS-

BEC.
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Apéndice A

Simetrias do parametro de ordem

A fung¢do de onda que descreve o emparelhamento do par eletronico € também conhecida como
o parametro de ordem, que neste trabalho chamamos de A. A dependéncia das posi¢des rela-
tivas dos elétrons do par € mostrada esquematicamente na Fig (A.1). Ali temos trés tipos de
emparelhamento: fungéo s pura , a particular d,>_,» e onda s-estendida.

A supercondutividade na maioria de materiais € conhecida, como sendo o resultado do em-
parelhamento dos elétrons via uma interacdo elétron-elétron através de um fonon, que pode
dominar a repulsdo coulombiana a baixas temperaturas, O estado fundamental é um estado de
spin-singleto no qual os elétrons de spin e momento opostos estdo efetivamente emparelhados
[1].

No espaco dos momentos, o parametro de ordem estd relacionado ao gap de energia na su-
perficie de Fermi vista pelos pares de elétrons, onde a magnitude € essencialmente a energia
necessdria para quebrar o par.

O fendbmeno da supercondutividade envolve o emparelhamento em pares de Cooper [1]. A fun-
¢do de onda interna destes pares obedece a certas simetrias as quais estao por traz do mecanismo
de emparelhamento. E conhecido que os supercondutores convencionais tém uma simetria tipo
onda-s, que mostra o emparelhamento via fonon [1]. Por outro lado a simetria do gap dos su-
percondutores cupratos de alta temperatura tem sido um tépico de intenso debate. Trés tipos de
simetria sdo apresentados, onda-s, onda-d, e onda s-estendida como se mostra na (Fig. A.l.)

As duas ondas tipo d e tipo s estendido tem linhas nodais € mudam de sinal quando um n6 €
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cruzado. A maioria de experimentos mostram a existéncia de linhas nodais na func¢do do gap.
([19],[20],[21]). Alem do que sdo mais os experimentos que favorecem a simetria tipo onda-s
estendido ([22],[23]) a onda s-estendido € menos bem conhecida e tem sido desvalorizada.

A questio do mecanismo da simetria do par nos HTSC e uma questdo muito discutida desde
o descobrimento in 1986. A uma alista de muitos calculos e experimentos, na literatura [2]
[3]. A simetria d, emparelhamento en um estado com um nidmero quantico orbital 1=2, do
emparelhamento € diferente da convencional s-wave par de Cooper onda s isotropico, proposta
na teoria BCS que se acredita descrever quase todos os supercondutores de baixa temperatura.

O gap de energia (parametro de ordem) do estado s-extendida tem a forma funcional no

espaco dos momentos

[s — estendida) : A(k) = Aglcos(kza) + cos(kya)] (A.1)

e para a simetria d tem a seguinte forma funcional:

[dy2_y2] : A(K) = 2A0[cos(kya) — cos(kya)] (A.2)

Anisot

Figura A.1: Na Figura mostram-se os trés tipos de simetria. Os graficos de acima estdo no
espaco real e as figuras abaixo estdo no espaco dos momentos. a: A onda isotrépica s. b:
dy2_,2 onda d. ¢: a onda s anisotropica ou s-estendida. Figura obtida de Physics Today, Janeiro
1996.
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