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Resumo

O estudo de transicoes de fase quanticas tem se mostrado como um novo método para
o entendimento de fases nao convencionais em Fisica da Matéria Condensada. Nas ultimas
décadas houve um aumento substancial no interesse nessa area, causado pelos novos expe-
rimentos com cupratos supercondutores, férmions pesados, condutores organicos e com-
postos relacionados. Apesar disso, as transicoes envolvendo fases supercondutoras nao
estao tao bem exploradas quanto as transicoes envolvendo fases magnéticas. Assim,
o estudo de sistemas supercondutores com tratamentos além de uma teoria de campo
médio mostra-se necessario para verificar o comportamento das flutuacoes na fase nor-
mal, proxima ao estado supercondutor.

Propomos uma generalizagao do método da equagao de movimento para fungoes de
Green em equilibrio para tratar sistemas com perturbacoes dependentes do tempo. Esta
generalizagao é baseada nas propriedades das fungoes de Green e no fato da aplicacao da
perturbacao ser feita de forma adiabatica. Estudamos o modelo de um supercondutor de
onda-s com duas bandas entre as quais ha hibridizagao, com base no modelo de Hubbard
atrativo. Consideramos o sistema sob a acao de um campo ficticio, dependente do tempo
e do vetor de onda, que se acopla ao parametro de ordem supercondutor.

Calculamos os propagadores de ordem zero no campo, usando o método da equagao de
movimento convencional e os propagadores de ordem um, utilizando a equagao de movi-
mento generalizada. A resposta ao campo é dada por uma sus-
ceptibilidade generalizada, que no caso de uma banda se reduz aquela obtida por Thou-

less. Associamos o surgimento de supercondutividade com a divergéncia da susceptibili-
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dade estatica. A vantagem deste método é sua simplicidade, pois lidamos apenas com
propagadores de um corpo. Analisamos esta susceptibilidade supercondutora, o que per-
mite encontrar uma hibridizacao critica acima da qual nao ha supercondutividade, de-
terminar a linha critica e a linha de crossover, além de determinar o expoente critico
dinamico z para este sistema. Consequentemente, podemos prever o comportamento de
algumas grandezas mensuraveis experimentalmente a baixas temperaturas, préximo ao

ponto critico quantico supercondutor.
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Abstract

The study of quantum phase transitions provides a new route to find and understand
unconventional phases in Condensed Matter Physics. The past decades have seen a sub-
stantial rejuvenation of interest in this area of study, driven by experiments on the cuprate
superconductors, heavy fermions’ materials, organic conductors and related compounds.
Nevertheless, the transitions involving superconducting phases are not as well explored
theoretically as transitions involving magnetic phases. Thus, the study of superconduct-
ing systems with treatments beyond mean field theories seems to be necessary to verify
the behavior of fluctuations in the normal phase near the transition to the superconductor
state.

We propose a generalization of the equation of motion method for equilibrium Green’s
functions to handle systems with time-dependent perturbations. This generalization is
based on the properties of Green’s functions and in the adiabatic application of the dis-
turbance. We study a two band s-wave superconductor with hybridization, based on an
attractive Hubbard model. We consider the system under the action of a fictitious field,
time and wave vector dependent, which couples to the superconducting order parameter.

We calculate the zero order propagators in the field, using the conventional equation
of motion method, and the first order ones, using the generalized equation of motion. The
response to the field is given by a generalized susceptibility, which in the one-band case
reduces to the one obtained by Thouless. We associate the emergence of superconductivity
with the divergence of the static part of the generalized susceptibility. The advantage of

this method is its simplicity, because we only deal with single-particle propagators. We



analyze this superconducting susceptibility, which allows us to find a critical hybridization
above which there is no superconducting phase, determine the critical and the crossover
lines and determine the dynamical critical exponent z for this system. Therefore we can
predict the behavior of some quantities measured experimentally at low temperatures

close to the superconducting quantum critical point.

vi



Conteudo

Lista de Figuras . . . . . . . . . . .
Lista de Tabelas . . . . . . . . . . .

1 Introducao

2 Transicoes de Fase Quanticas

2.1 Fisica na vizinhanca de um ponto critico . . . . . . . ... ... ... ...
2.2 Expoentes Criticos . . . . . . . . .
2.3 Teoriade Escala. . . . . . . . . . . . ..

2.4 A linha de crossover, a linha critica, a trajetoria

critica e a dimensao critica superior . . . . . .. .. ...
2.5 Sistemas Magnéticos . . . . . . ...
2.6 Sistemas Supercondutores . . . . . .. ... L

3 O Método das Fungoes de Green
3.1 A equacao de movimento para perturbacao

harmonica no tempo . . . . . .. Lo

vil

14
18
20

26



3.2 Os propagadores para perturbacao

harmonica no tempo . . . . . . . ...

4 O Modelo
4.1 O Hamiltoniano . . . . . . . . . ...
4.2 Propagadores de ordem zero (h=10) . . ... .. ... ... ...
4.3 Propagadores de primeira ordemem h . . . . . . ... ...
4.3.1 Determinacao do critério para o surgimento

de supercondutividade . . . . . ... ...

5 Analise da susceptibilidade generalizada
5.1 Consideragoes sobre as bandas . . . . . . . . . ... ... L.
5.2 Determinacao da hibridizacao critica . . . . . . . ... ... L.
5.3 Determinacao da linha de transicao . . . . . . . .. ... ...

5.4 Determinacao dos expoentes criticos. . . . . . . . . ... ... ...
6 Conclusoes e Perspectivas

Apéndice 1
6.1 A equacao de movimento . . . . . .. ..o

6.2 A fungdo de correlagdo . . . . . ...
Apéndice 2

Bibliografia

viii

33
33

39

41

45
48
51
o6
o7

69

71
72
73

75

80



Lista de Figuras

2.1

2.2
2.3

2.4
2.5

2.6
2.7

5.1
5.2
5.3
5.4
5.5
5.6

Diagrama de fases genérico, T' wversus um parametro de controle r, para
um sistema que apresenta ordem a temperatura finita. . . . . . ... . .. 7
Transformacao de escala. . . . . . . . . . . ... .. L 12
Diagrama de fases esquematico indicando a linha critica, a trajetdria critica
e a linha de crossover. . . . . . .. .. 16
Gap em fungao da temperatura obtido por Suhl et al. . . . . . . . . .. .. 22
Diagrama da temperatura critica versus hibridizacao obtido por Padilha e
Continentino. . . . . . . . . . . 23
Diagrama de fases para o composto CeColnSn obtido por Ramos et al. . . 24
Diagrama de fases temperatura critica versus pressao com dados obtidos

experimentalmente para o composto C'eColns_,.Sn, para diversos valores

de dopagem e curvas obtidas teoricamente por Ramos et al. . . . . . . .. 25
Representacao esquematica das bandas. . . . . . . . .. ... ... L. 48
Representacao esquemaética das bandas hibridas no limite V' > pu. . . . . . 50
Esquema dos possiveis valores de ke . . . . . Lo 53
Diagrama pictérico de Ug em fungaode V. . . . . . . . . .. ... 55
Diagrama pictérico da temperatura critica versus hibridizagao. . . . . . . . 57

Diagrama de fases para sistemas supercondutores multibandas com hib-

ridizacao. . . ... 67

X



Lista de Tabelas

2.1 Tabela com os principais expoentes criticos e seus valores obtidos em campo



Capitulo 1

Introducao

Tradicionalmente, em Fisica do Estado Sélido estudamos fases estaveis da matéria,
como diferentes fases magnéticas e a fase supercondutora. Acontece que, atualmente,
temos em maos materiais complexos que podem ser sintetizados com muito controle, o
que permite estudar fases quanticas instaveis da matéria em torno de pontos criticos
quanticos '. As propriedades dos materiais como os supercondutores de alta temperatura,
critica, férmions pesados, condutores organicos, etc. nesta regiao critica tém sido um
importante objeto de estudo nos ultimos anos [1].

O comportamento dos sélidos depende da dinamica de um nitimero muito grande de
atomos e de elétrons que os formam, o que nao permite que estudemos os mesmos con-
siderando as interacoes de cada elemento destes com os demais. Felizmente, a mecanica
estatistica nos fornece aparatos para tratar sistemas de muitos corpos. Assim, apesar
do movimento de cada particula ser algo muito complexo, o comportamento coletivo das
mesmas passa a ter uma representacao relativamente simples. Algumas fases que surgem
devido a fenomenos coletivos sao: fases com ordenamento magnético; a fase superfluida,
na qual verifica-se viscosidade nula; e a fase supercondutora, na qual verifica-se resistivi-

dade nula. Todas estas fases sao estaveis, mas podemos ter transi¢oes de uma para outra

IEstes conceitos serdo introduzidos no capitulo 2.



variando parametros externos.

Transicoes de fase ocorrem nos sistemas mais diversos: liquidos que se condensam
ou evaporam, materiais que se tornam magnéticos ou supercondutores abaixo de deter-
minadas temperaturas, etc. Apesar da diversidade de sistemas, diferentes transicoes de
fase podem ter caracteristicas semelhantes, ou seja, apresentar um comportamento uni-
versal. Isto porque préximo as transicoes temos a formagao de pequenas regioes nas quais
as particulas se comportam de modo organizado, que vao aumentando quanto mais nos
aproximamos da fase ordenada através do ponto critico. Apesar dessa universalidade, héa
uma diferenca importante entre algumas transicoes que deve ser destacada: algumas sao
mediadas por variacao de temperatura, ou seja, pelo aumento ou diminuicao do agito tér-
mico das particulas; mas ha transig¢oes que sao mediadas por aplicacao de campo magnético,
campo elétrico ou pressao, por variacao do grau de dopagem ou pela variagao de al-
gum outro agente externo que mude a intensidade ou a natureza das interagoes entre as
particulas. Estas tltimas podem ocorrer independentemente da temperatura, de forma
que podem ser analisadas a temperatura nula e assim ser entendidas em termos de flu-
tuagoes quanticas, regidas pelo principio de incerteza de Heisenberg, e sao chamadas de
transigoes de fase quanticas [2]. Nos proximos capitulos estes conceitos serao introduzidos
de forma mais cuidadosa.

As fases mais estudadas no ambito de transicoes de fase sao as fases magnéticas. Ha
diversos modelos que podem gerar diferentes fases de interesse. Um exemplo simples, é a
Teoria de Stoner para o ferromagnetismo, a partir da qual pode-se encontrar um critério
para o surgimento da fase ordenada em termos da susceptibilidade e da intensidade da
interacao entre os elétrons. A generalizacdo deste critério para uma susceptibilidade
dependente de um ntmero de onda e de uma frequéncia pode ser feita aplicando-se um
campo magnético com dependéncias espacial e temporal. Esta susceptibilidade generali-
zada pode ser 1til na determinacao dos expoentes criticos quanticos que regem a transi¢ao
entre as fases ordenada e desordenada, permitindo assim o estudo da transicao de fase

quantica do sistema.



Ja transicoes de fase quanticas supercondutoras ainda nao estao tao bem estudadas.
H4 evidéncias que tais transigoes possam ser mediadas por desordem e também pela hibri-
dizagao em caso de sistemas multi-bandas. Neste cenario, este trabalho propoe entao, em
analogia ao caso magnético, encontrar uma susceptibilidade generalizada para o caso su-
percondutor, ou seja, uma susceptibilidade referente ao acoplamento do parametro de
ordem supercondutor com um campo externo ficticio com dependéncia espacial e tempo-
ral, que entrara como uma perturbacao aplicada adiabaticamente, gerando flutuacgoes no
parametro de ordem no estado normal. Para tanto usaremos uma generalizagao do método
da equacao de movimento para as fungoes de Green para o caso de uma perturbacao de-
pendente do tempo. Finalmente analisaremos tal susceptibilidade e encontraremos os
expoentes que regem a transicao de fase quantica desse sistema.

No Cap. 2 faremos uma breve introducao as transicoes de fase quanticas, definindo os
expoentes criticos mais utilizados e encontrando relagoes entre eles através da teoria de
escala. Em seguida ¢é feita uma breve analise das transigoes em sistemas magnéticos, prin-
cipalmente baseada na teoria de Stoner para o ferromagnetismo, a qual define um critério
para existéncia de ordem magnética no estado fundamental. Neste critério esta envolvida
uma susceptibilidade que pode ter dependéncia espacial e temporal, dependendo do campo
externo aplicado. A partir deste tipo de funcao resposta dinamica é possivel encontrar o
expoente dinamico da transicao de fase quantica. Discutimos rapidamente os principais
resultados obtidos por Hertz para sistemas magnéticos. Finalmente, apresentamos alguns
resultados a respeito de transicoes de fase quanticas em sistemas supercondutores.

No Cap. 3 introduzimos o método da equacao de movimento para fungoes de Green
de forma detalhada, e propomos uma generalizacao do mesmo para tratar sistemas com
perturbacgoes dependentes do tempo. Esta generalizacao é baseada nas propriedades das
funcoes de Green e no fato da aplicacao da perturbacao ser feita de forma adiabatica.

No Cap. 4 estudamos o modelo de um supercondutor de onda-s com duas bandas
hibridas, sendo que apenas em uma delas ha interagao efetiva atrativa entre as quasi-

particulas. Consideramos também que hd uma perturbacao atuando sobre o sistema,



dependente da frequéncia e do niimero de onda, como um campo ficticio que se acopla ao
parametro de ordem supercondutor. Calculamos os propagadores de ordem zero, usando
o método da equacao de movimento convencional e os propagadores de ordem um, uti-
lizando a equacgao de movimento proposta no Cap. 3. Encontramos uma susceptibilidade
generalizada para o caso supercondutor e um critério “a la Stoner” para o surgimento de
supercondutividade conhecido como critério de Thouless.

No Cap. 5 analisamos a susceptibilidade generalizada encontrada no Cap. 4, o que
permite encontrar uma hibridizacao critica acima da qual nao héa fase supercondutora,
e determinar os expoentes criticos para este sistema. Consequentemente, podemos pr-
ever o comportamento de algumas grandezas mensuraveis experimentalmente a baixas
temperaturas.

Nas Conclusoes descrevemos sucintamente os principais resultados obtidos neste tra-
balho, seus diferenciais e limitacoes e propomos problemas que podem ser abordados
futuramente relacionados a esta dissertacao.

No Apéndice explicitamos os cédlculos feitos por Thouless para o caso de um sistema

supercondutor de uma banda a partir de teoria de perturbagao por expansao diagramaética.



Capitulo 2

Transicoes de Fase Quanticas

Em seu trabalho de 1976, Hertz [3] faz um dos primeiros estudos sobre a influéncia
da mecanica quantica em fenomenos criticos. Mostra que se a energia das flutuacoes
quanticas é muito menor que a energia térmica, um tratamento cléssico é apropriado. Mas,
se analisamos uma transicao a temperatura nula, que ocorre devido a mudanca de algum
parametro, como o campo magnético ou a pressao sobre o material, que estao relacionadas
diretamente com a intensidade ou a natureza de alguma interacao do sistema, nao temos
flutuagoes térmicas envolvidas, de forma que um tratamento baseado simplesmente na
estatistica classica é inapropriado. A temperaturas muito baixas, ou seja, kgT muito
menor que as energias caracteristicas do sistema (onde kp é a constante de Boltzmann
e T a temperatura), também espera-se que as flutuagoes nao térmicas tenham um papel
importante.

A introducao dos efeitos quanticos nao s6 afeta propriedades de equilibrio, mas leva a
dinamicas muito diferentes das que ocorrem no limite classico. Isto porque nao se pode
separar a estatica da dinamica no caso quantico, ja que estas estao intimamente ligadas
pelo expoente dinamico z, como veremos a seguir na segao 2.3.

A partir da formalizacao deste tipo de andlise, ela foi aplicada a modelos simples,

como o modelo de Ising em campo transverso e o modelo do rotor quantico. Em seguida



o foco foi para as transicoes metal-isolante, usando o modelo de Anderson para elétrons
nao interagentes, sendo que a transicao nesses casos se da pela localizacao dos estados
eletronicos na presenga de um potencial randomico [2]. No entanto, as classes de materiais
que temos hoje envolvem sistemas com fortes interacoes e correlacoes, e suas transicoes
de fase quanticas ainda nao estao completamente exploradas.

A utilidade da andlise das transigdes de fase quanticas (TFQ) esta principalmente
no fato de ela permitir uma nova perspectiva no estudo de sistemas de muitos corpos.
Tradicionalmente, parte-se do limite de acoplamento fraco e posteriormente as interacoes
sao consideradas sobre os estados originais de particula livre; ou parte-se do limite de
acoplamento forte, com interagoes localizadas bem definidas, mas com interacoes de longo
alcance nao tao bem determinadas. Ja no estudo das TFQ parte-se de um regime inter-
medidrio, podendo-se dirigir para os dois limites de acoplamento extremos [2].

Mas afinal o que é uma transicao de fase quantica? Uma TF(Q é uma transicao
que ocorre devido a competicao entre diferentes parametros que descrevem as interagoes
basicas de um sistema. Apesar das TFQ serem definidas a temperatura zero, os pontos
criticos quanticos (PCQ), pontos em que ocorrem as transi¢oes a temperatura nula, in-
fluenciam a fisica a temperaturas finitas. Desta forma, o estudo da criticalidade quantica
passa de uma abstracao intelectual para um fenomeno verificavel, que pode influenciar

muito as caracteristicas das diferentes fases dos materiais [4].

2.1 Fisica na vizinhanca de um ponto critico

No limite em que as flutuagoes quanticas comegam a ser importantes temos uma
combinagao de aspectos classicos e quanticos, o que da origem a um diagrama de fases
interessante nesta regiao.

No caso de sistemas que apresentam fases ordenadas a temperatutas finitas, podemos

encontrar um diagrama de fases muito rico da temperatura versus um parametro que



controla a intensidade das interacoes a nivel microscopico. Neste caso mesmo a baixas
temperaturas podemos variar o parametro de controle e encontrar uma transicao de fase,
ou seja, temos uma linha de transicao, sendo que o ponto critico quantico localiza-se no

final desta, a T'= 0. Tal diagrama pode ser representado pela Fig. 2.1.

T Nao universal
N - E
Classicamente = ;
Critica ,
Desordenada® S .
\ Quantica 4

Critica /"
Classica

Quanticamente

Ordenada / Desordenada

Figura 2.1: Diagrama de fases genérico, T' versus um parametro de controle r, para um sistema

que apresenta ordem a temperatura finita. Figura retirada da referéncia [2].

As flutuagoes classicas dominarao o entorno da linha de transicao (regido mais escura
em torno da linha sélida na Fig. 2.1), mas com a diminuicao da temperatura esta regiao
se estreita e fica arbitrariamente pequena quando 7" — 0, e nao deve ser verificada expe-
rimentalmente neste limite. Além disso pode-se observar trés fases nao ordenadas que
representam regimes bem diferentes, separadas por linhas de crossover que dependem
se as flutuacoes dominantes sao classicas ou quanticas. Na regiao chamada de “classi-
camente desordenada”, a ordem de longo alcance é destruida por flutuagoes térmicas.
J& na regiao “quanticamente desordenada” a ordem é destruida por flutuagdes quanticas
devido a grande intensidade do parametro de controle. Entre estas duas regioes estd a

chamada regiao “critica quantica”, na qual os dois tipos de flutuacao sao importantes,



sendo que suas linhas de crossover para as outras fases desordenadas sao determinadas por
condicoes sobre a energia térmica, kgT', e a energia das flutuagoes quanticas, que depen-
derda do parametro de controle. Nesta regiao sao verificados comportamentos nao usuais
dos sistemas, com leis de poténcia diferentes das esperadas nas outras regioes desordena-
das. Acima de determinada temperatura que excede as energias caracteristicas do sistema

temos apenas desordem térmica.

2.2 Expoentes Criticos

Na vizinhanca de uma transicao de fase continua, muitas quantidades fisicas apresen-
tam comportamento nao analitico, divergindo com uma lei de poténcia, o que é caracteri-
zado por expoentes criticos. Seja |g| uma distancia genérica a um ponto critico quantico.
Podemos definir os expoentes criticos mais comuns, relacionados com f, a densidade de
energia livre; £, o comprimento de correlagdo; m = —3Jf/0h, o parametro de ordem;
x = —0%f/0h? a susceptibilidade associada a esse parametro de ordem, onde h é a
variavel conjugada a esse parametro de ordem ; e 7¢, um tempo caracteristico, da seguinte

forma:

fooc gl (2.1)
& o g™, (2.2)
m o |gl?, (2.3)
X o g7, (2.4)
Te o g7, (2.5)
m(lgl =0) o A", (2.6)

sendo «, v, 3, v, § 0s expoentes criticos e z um expoente especial conhecido como expoente
dinamico. Note que na ultima equacao o expoente é determinado sobre o ponto critico

quantico, |g| = 0.



Além destes expoentes, temos que, no ponto critico quantico, o comprimento de cor-
relagao se torna infinito, e a funcao de correlagao relativa ao parametro de ordem decai

algebricamente com a distancia r como

1
pd+z—2+n"

G(r) « (2.7)

O conjunto de expoentes criticos associados a um ponto critico caracterizam a classe de
universalidade da transi¢gao. Além de descrever como propriedades (como o comprimento
de correlagdo e a susceptibilidade) se comportam a baixas temperaturas em torno do
ponto critico, eles permitem que deduzamos também o comportamento critico de outras
propriedades fisicas. Tais expoentes criticos nao sao independentes, mas estao ligados por

relagdes de escala [4], como serd visto na préxima secao.

2.3 Teoria de Escala

As propriedades de escala de um sistema proximo a uma transicao de fase quantica po-
dem ser derivadas considerando-se um conjunto de transformacgoes de escala nas dimensoes
de espago e tempo. Isto porque, quando um sistema esta proximo a um ponto critico, o
tamanho das regides no espago e no tempo onde os graus de liberdade encontram-se cor-
relacionados aumentam. O tamanho destas regioes sao determinados pelo comprimento
de correlagao, £, e pelo tempo caracteristico, 7.. Exatamente sobre o ponto critico o
comprimento de correlagao e o tempo caracteristico divergem, e o sistema passa a ser
invariante por transformagoes de escala [4]. Analisando primeiro a densidade de energia
livre f, na regiao critica, como funcao da variavel conjugada h e da distancia ao ponto
critico |g|, a teoria de escala parte da simples suposi¢ao de que f depende de h e |g| numa

combinacao bem definida:

f=1gP "0 (#) | (23)



onde A é chamado de expoente do gap (que serd utilizado apenas como um suporte para
a determinagao dos expoentes de interesse) e ¢ uma funcao de escala. A determinagao
da estrutura destas fungoes de escala parte da seguinte convencao: dado o observavel de
interesse, analisamos sua dimensao de escala (a poténcia a qual o fator de reescala para
o comprimento deve ser elevado de forma a obter o fator correto de reescala para h) e
entao o escrevemos com um pré fator em termos da distancia ao ponto critico, g, com tal
expoente que a razao entre essas grandezas seja adimensional [2].

Como o parametro de ordem e a susceptibilidade associada também sao derivadas da
energia livre, temos que seus expoentes estao relacionados com «:

of

/ 2—a—A
O gl (2.9

h=0

m =

e da definicao dos expoentes criticos, temos que:
6=2—a—A. (2.10)

Analisando agora a susceptibilidade:

om

X= 25 x ¢"(0)[g]>~* 24, (2.11)

h=0

de forma que
—y=2—a-—2A. (2.12)

Destas duas relacoes podemos eliminar A e obter a relacao de escala conhecida como

relacao de Rushbrooke:
a+28+y=2 (2.13)

Para encontrar a relacao com o expoente § devemos analisar a equacao de estado no

ponto critico, fazendo g — 0.

h
m = 91 x ¢’ (F) lg|> o2, (2.14)



Neste limite a funcao de escala diverge, assim para a expressao toda nao divergir,

devemos ter:

h h A
& (_) ~ (_) , (2.15)
lgl* lgl*
consequentemente
moch A (2.16)
e considerando a definicao dos expoentes temos:
2—a—A 1
_ = 2.17
A 5 (2.17)
Assim, utilizando as relagoes encontradas anteriormente, podemos escrever:
Bé =0 +n. (2.18)

Para determinarmos a terceira lei de escala precisamos analisar a funcao de correlacao.

Agora a hipotese de escala pode ser escrita em termos de uma nova funcao de escala I':

G(r) = p— @207 (g) _ (2.19)

Lembrando que a integral de G(r) sobre todo o espago nos fornece a susceptibilidade:
X /er(r) x /rd_ler(r)

_ /dr—r(gd;n)r (g) - /drrl_nf‘ (g) , (2.20)

r

mudando de variavel x = £

X ox £271 / dzz' T (), (2.21)

lembrando das defini¢oes dos expoentes do comprimento de correlacao e da susceptibili-

dade, temos:

v(2—mn)="r. (2.22)
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Consideremos agora uma transformagao de escala no comprimento L, dada por um
fator b= L/L’, sendo L o comprimento original e L’ o comprimento reescalado, de acordo
com a Fig. 2.2. Consequentemente, teremos uma mudanca de escala na intensidade das
interacoes no sistema, F, que sera caracterizada por um expoente y; uma mudanca de
escala na distancia ao ponto critico, caracterizada por um expoente a, e em um parametro
externo ao sistema, H, que pode competir com as interagoes intrinsecas deste, caracteri-

zada por um expoente x, como proposto por Kadanoff [5]:

E = bYE, (2.23)
g = by, (2.24)
H = i°H. (2.25)

Figura 2.2: Transformagao de escala por um fator b = 2.

Note que se reescalamos o sistema tal que b > 1, a intensidade das interacoes no sistema

reescalado diminui. Analisando novamente a densidade de energia livre, escrevendo-a

12



agora em termos dos parametros introduzidos acima:

F

f= Ti— E®(g, H/E), (2.26)

onde F' é a energia livre total e d a dimensao euclidiana do sistema. A densidade de

energia livre e o comprimento de correlacao reescalados ficam:

fr=0vf = Eo(g,H/E), (2.27)
¢ = vl (2.28)

Usando as relacoes acima, temos:

f = bYTEdD(gb, (H/E)b™HY), (2.29)
£ = g (2.30)

Como b é arbitrario, podemos fazer:

bg=1=b=g ", (2.31)

de forma que:
f = ¢9IeRED(1, (H/E)g~ @ty (2.32)
¢ = g e (2.33)

Usando agora as primeiras defini¢oes dos expoentes criticos, encontramos que:
2—a=v(d+y), (2.34)

conhecida como relacao quantica de hiperescala, que relaciona os expoentes criticos com
a dimensao e com o expoente y que escala as interagoes do sistema.

Lembrando agora que o tempo caracteristico escala como:

Tex g F =17, (2.35)
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podemos relacionar o expoente z com o expoente y considerando que a relacao de incerteza

de Heisenberg seja invariante de escala:

AE = b YAE, (2.36)
ATl = AT, (2.37)
AE'AT{ = b"YAEAT: > h. (2.38)
Consequentemente
Y=z, (2.39)

e a relacao de hiperescala pode ser escrita como:
2—a=v(d+=2). (2.40)

Note que agora temos uma espécie de dimensao efetiva d.sr = d + 2, o que terd
importantes consequéncias nas transi¢oes de fase quanticas. Como em teorias classicas
temos esta mesma relacao a menos da presenca do expoente z, os expoentes criticos de
teorias quanticas serao os mesmos de teorias classicas em d + z dimensoes. Além disso,
pode-se mostrar que se d.fs estd acima de uma dimensao critica, os expoentes passam a

assumir valores obtidos pela teoria gaussiana [3].

2.4 A linha de crossover, a linha critica, a trajetoria

critica e a dimensao critica superior

Nesta segao serao introduzidos mais alguns conceitos importantes da teoria de transigoes
de fase quanticas. Partindo de um tratamento na teoria do grupo de renormalizagao, pode-
mos encontrar, para temperaturas finitas, que o comprimento de correlacao diverge com

o parametro externo como:

§oxlg—g.(T)™, (2.41)
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onde ¢.(T) é o valor critico de g dependente da temperatura. Também pode-se verificar
a existéncia de uma linha de crossover que separa dois regimes do sistema na regiao nao

critica do diagrama de fases, dada por:

Tcross = |g - gc(T)|¢7 (242)

onde ¢ = vz. Na realidade nao temos uma transicao de fase ao longo dessa linha, ela
somente separa a regiao em que o parametro de controle da transicao sofre influéncia
da temperatura da regiao na qual ele é constante. Apesar da auséncia de transicoes
nessa linha, ela pode incluir diversas anomalias nas quantidades fisicas, como maximos
ou inflexdes, que sao acessiveis experimentalmente.

Do comprimento de correlagao dado pela Eq. 2.41, podemos também determinar a

linha critica. Para isso devemos analisar os pontos nos quais & diverge:
19— 9.(T)|7" =0, (2.43)
ou melhor,
T. o< g — gel” (2.44)

sendo 1 conhecido como o expoente de deslocamento, que depende de como g.(T") varia
com a temperatura, préximo de go(T = 0).

Uma caracteristica interessante da abordagem da teoria de escala é que podemos
determinar o comportamento singular de quantidades fisicas de interesse como funcao da
temperatura sobre o ponto critico quantico, ou seja, sobre uma trajetéria critica a |g| = 0.
Dada uma quantidade fisica, podemos conhecer a lei de poténcia com a qual ela diverge
e a respectiva funcao de escala dependente da temperatura. A principio, nesta trajetéria
a funcao de escala diverge. Para que isto nao aconteca devemos supor uma dependéncia
conveniente para o argumento da funcao de escala de forma a cancelar a dependéncia
original em |g|. Desta forma encontraremos uma lei de poténcia que nos diz como esta

grandeza diverge com a diminuicao da temperatura na trajetéria critica.
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Figura 2.3: Diagrama de fases esquematico indicando a linha critica, a trajetéria critica e a
linha de crossover. As setas indicam o fluxo das equagoes do grupo de renormalizagdao. Diagrama

obtido para o modelo de Ising em campo transverso com d > 1, retirado da referéncia [4].

A Fig. 2.3 é um diagrama esquematico para estas linhas, obtido para o caso do modelo
de Ising em campo transverso em d > 1. A linha de crossover aparece como uma linha
tracejada, fora da regiao critica. A linha critica aparece como uma linha continua e a
trajetéria critica como uma reta acima do ponto critico quantico. As setas mostram a
direcao do fluxo das equagoes do grupo de renormalizacao. O fato delas estarem saindo
do ponto critico quantico indica a instabilidade do mesmo. H& um outro ponto critico
denotado por W que governa as transi¢oes a temperatura finita (linha critica), sendo este
semi-estavel. Os expoentes relacionados a estas transicoes sao diferenciados por um sinal
til e a principio pertencem a uma classe de universalidade diferente dos expoentes do
PCQ. O ponto denotado por SC' é referente a um acoplamento forte e é completamente
estavel.

Estes resultados nao sao generalizados, e sao validos somente acima de uma dada
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dimensao critica, a partir da qual hé transicoes de fase a temperaturas finitas. Sejam os
expoentes ao longo da linha critica dados por v, 7, etc, em geral diferentes dos expoentes
v e v, etc determinados pelo PC(Q. Para um tratamento generalizado devemos supor a

densidade de energia livre na forma:

f=19(D)PF (), (2.45)

onde F(t) é uma funcao de escala, t = T/|g(T)|** ¢ g(T) = g(T = 0) — uT"*, sendo
u uma constante. Assim as singularidades na linha critica, |g(7.)| = 0 sao dadas pelos

expoentes tzl. A funcdo de escala tem que satisfazer

F.(t =0) = cte, F.(t — 0) o t°. (2.46)

A primeira equagio garante que em 7' = 0 recobremos o resultado f o |g|>™®. Na
segunda equacdo temos x = (& — «)/vz e esta garante que no limite |g(7")| — 0 tenhamos
o comportamento assintético correto, dado por a.

Até agora falamos de relagoes entre expoentes criticos, mas nao como calcula-los efe-
tivamente. Para isso precisamos de modelos. Como uma primeira abordagem temos a
teoria de Landau para transicoes de fase, na qual o conceito de parametro de ordem tem
um papel fundamental por representar a quebra de simetria na fase desordenada. Para
isso escrevemos uma energia livre em poténcias desse parametro de ordem, m, perto da
transicao e encontramos como as grandezas fisicas se comportam nessa regiao derivando

a energia livre:
F = /dd:z:[ag + am? +um* — Hm), (2.47)

onde ap é uma constante que pode ser feita igual a zero, a = a; + aze + O(e?) onde a; e

T-T¢
Te

as sao constantes e € a temperatura reduzida € = , e u e H constantes. Analisando
esta energia livre, derivando-a em relacao a T e m, encontramos os expoentes criticos de
campo médio que satisfazem as relacoes de escala obtidas na secao anterior.

Desta forma encontramos expoentes sem definir um modelo microscopico, os quais sao

chamados de expoentes de campo médio, com os seguintes valores [4]:
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Quantidade Fisica Expoente Critico | Valor em Campo Médio
Calor Especifico « 0
Comprimento de Correlagao v 1/2
Parametro de Ordem V] 1/2
Susceptibilidade y 1
Parametro de Ordem (|g| = 0) J 3
Fungao de Correlacgao n 0

Tabela 2.1: Tabela com os principais expoentes criticos e seus valores obtidos em campo médio.

Estes valores obtidos por campo médio sé sao validos na regiao critica acima de uma
dimensao d.;, chamada de dimensao critica superior, que é determinada pelo critério de
Ginzburg [4]. Propondo uma energia livre dentro de uma aproximacao gaussiana, verifica-
se que acima desta dimensao as flutuagoes nao geram mais comportamentos divergentes

nas grandezas fisicas, e assim recaimos nos expoentes de campo médio [4].

2.5 Sistemas Magnéticos

Os casos mais estudados de transicoes de fase quanticas envolvem fases magnéticas
em metais. Nestes, os spins dos elétrons que os constituem podem formar determinados
padroes que definirao a fase magnética do mesmo. No estado desordenado seus spins estao
orientados aleatoriamente, na fase ferromagnética todos os spins estao alinhados na mesma
dire¢ao, ja na fase antiferromagnética os spins alternam suas orientacoes. Ainda é possivel
existir fases nas quais os spins sao modulados por uma onda, sendo estas conhecidas
como onda de densidade de spin. Para estudar tais transicoes podemos analisar funcoes
resposta dinamicas, como proposto por Hertz [3], pois a partir delas podemos prever o
comportamento da energia livre.

Do modelo de Stoner, podemos analisar a instabilidade da fase paramagnética e en-
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contrar um critério que nos diz se a fase ferromagnética é estavel:
1-Uxp <0, (2.48)

onde U ¢ a intensidade da interagao repulsiva coulombiana local entre as partiulas e yp é
a susceptibilidade de Pauli obtida na fase paramagnética, ou seja, a densidade de estados
no nivel de Fermi. Este critério é obtido ao aplicarmos um campo homogéneo e estéatico
ao sistema [6].

Posteriormente, Overhauser percebeu que um campo externo com dependéncia espa-
cial poderia produzir uma magnetizagao com tal dependéncia, ou melhor, uma suscepti-
bilidade dependente de um vetor de onda q. Neste caso podemos encontrar um critério

similar ao critério de Stoner para a existéncia de ordem magnética:
1 —Uxo(a) <0, (2.49)

sendo

Z flex) Ek*‘*), (2.50)

€k — €kiq
que ¢ calculada a partir do sistema na auséncia de magnetizacao [?].

Assim, podemos ter a relacao 1 = Uxo(q) satisfeita para algum g nao nulo. Teremos
entao um ordenamento nao uniforme, com uma modulagao espacial da distribuicao dos
spins, o que é chamado de onda de densidade de spins. Se tivermos q = (7/a, 7/a,7/a),
onde a é o parametro de rede, temos ordem anti-ferromagnética para uma rede cubica
simples. Se q = 0 recaimos no critério de Stoner e temos ordem ferromagnética. E possivel
também termos componentes de q que nao sao comensuraveis com os parametros de rede,
e nesse caso temos o que é chamado de onda de densidade de spins incomensuravel.

H&a também a possibilidade de definirmos uma dependéncia temporal para o campo

externo. Com isto obteremos uma susceptibilidade dinamica:

Z e = Jewia) (2.51)

€k — €k+q — Wo

Esta funcao é conhecida como fun¢ao de Lindhard, uma funcao resposta dinamica

referente a carga para um gas de elétrons interagentes em uma aproximacao de campo
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médio. Ela é importante pois pode ser obtida de forma fechada e ter suas propriedades
analiticas bem estudadas. A partir dela pode-se determinar uma série de propriedades do
sistema [8].

Este tipo de funcao resposta dinamica é util no estudo das transicoes de fase quanticas,
como ja foi destacado nas segoes anteriores, pois permite analisar como o tempo entra na
dinamica do sistema e desta forma podemos determinar o expoente critico dinamico z.

Em seu trabalho [3], Hertz analisa esta fun¢ao para ¢ < kr e w/qupr pequeno, e a
partir dela constréi uma generalizacao quantica do funcional da energia livre de Landau-
Ginzburg-Wilson. Encontra que no caso ferromagnético ha um mecanismo de decaimento
das excitagoes, conhecido como amortecimento de Landau. Além disso é capaz de de-
terminar o expoente dinamico z através de leis de escala, encontrando z = 3 neste caso.

Discute também outros sistemas, como o antiferromagneto, encontrando z = 2.

2.6 Sistemas Supercondutores

J& foi comentado neste capitulo que as transi¢oes de fase quanticas envolvem a com-
peticao entre parametros que regem as interacoes microscépicas do sistema em estudo, ou
seja, valores finitos destes parametros (sendo um deles a intensidade da interacgao atrativa
entre os elétrons, no caso supercondutor). Assim, a uma primeira vista, nao terfamos
pontos criticos quanticos em sistemas supercondutores, ja que pela teoria BCS [9] a su-
percondutividade pode surgir para um valor arbitrariamente pequeno da interacao. Mas
se temos algum mecanismo que suprima a supercondutividade, tornando necessario um
valor finito da interagao, podemos estudar o comportamento critico destes sistemas [10].
A aplicacao de campo magnético para suprimir a fase supercondutora é o mais conhecido
destes mecanismos, o que ja era explicado pelas primeiras teorias a respeito de supercon-

dutividade [6],[9].
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Um outro mecanismo que pode suprimir a fase supercondutora é a dopagem com im-
purezas magnéticas, introduzindo desordem no sistema. Ramazashvili e Coleman [10]
estudaram o ponto critico supercondutor neste caso, e encontraram que as flutuacoes
supercondutoras sao caracterizadas pelo expoente critico dinamico z = 2. Para tanto,
analisam a contribuigao de flutuagoes gaussianas no campo referente aos pares de Cooper
para um supercondutor de onda-s. Num trabalho mais recente, Galitski [11] analisa um
ponto critico quantico também associado a desordem, encontrando um expoente critico
z = 2. Parte de uma teoria microscépica nao perturbativa com um gap anisotrépico
préximo a um ponto critico quantico, baseado no hamiltoniano BCS, e analisa a suscep-
tibilidade magnética.

Um terceiro mecanismo que pode suprimir a supercondutividade, mesmo em sistemas
sem impurezas, é a hibridizacao, V, entre diferentes bandas do material, sendo este um
parametro muito til pois pode ser relacionado com a pressao externa aplicada a amostra,
possibilitando a anélise do diagrama de fases T, versus P ou T, versus V. Uma das
primeiras propostas de modelagem neste sentido foi feita por Suhl [12] como uma extensao
da teoria BCS numa tentativa de modelar sistemas supercondutores mais complexos, in-
troduzindo uma interacao interbanda. Considerando, por exemplo, metais de transicao,
estes possuem elétrons de conducao no nivel d, que contribuem consideravelmente para
a resistividade no estado normal, estando relacionados da mesma forma com a supercon-
dutividade nestes materiais. Se considerarmos férmions pesados, a banda de conducgao
coexiste com uma banda estreita de elétrons f apresentando um comportamento instavel
entre itinerante e localizado, complicando ainda mais sua anélise. Este trabalho mostra
que mesmo para supercondutores do tipo s —d que nao apresentam elétrons d participan-
do efetivamente da supercondutividade (interagao intrabanda na banda d nula), os elétrons
s se beneficiam da densidade de estados presentes na banda d, fazendo com que a tem-
peratura critica aumente consideravelmente, como esquematizado na Fig. 2.4.

Japiassu e colaboradores [13] propoem uma abordagem ligeiramente diferente. A hibri-

dizacao entra como um mecanismo que permite a troca de elétrons individuais entre as
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Figura 2.4: Gap em funcao da temperatura, obtido por Suhl et al. [12]. Quando a interacao
interbanda é nula, temos duas temperaturas criticas (linhas continuas), mas quando esta in-
teracao é ligada temos uma temperatura critica que coincide com a maior das anteriores (linha

tracejada).

bandas. Desta forma, V pode influenciar as bandas mesmo no estado normal, gerando
novas bandas com caracteristicas que misturam as das bandas originais.

Em trabalhos mais recentes como o de Padilha e Continentino [14], sdo considerados
sistemas supercondutores de duas bandas hibridas, com interages interbanda e/ou intra-
banda, dentro da proposta de hibridizagao de Japiassu et al. [13]. Nestes casos é verificada
a necessidade de um valor finito da interacao atrativa entre as particulas, em contraste
com a teoria BCS, na qual esse valor pode ser arbitrariamente pequeno. Os calculos sao
feitos dentro de uma abordagem de campo médio. No caso interbanda, com o aumento
da hibridizacao, é encontrada uma transicao descontinua do estado supercondutor para o
estado normal, devido a uma maior separacao das superficies de Fermi; e uma fase super-
condutora meta estavel, com superficie de Fermi sem gap. No caso intrabanda, encontram
uma transicao de fase quantica continua, que pode ser verificada em experimentos sob
pressao e associada a um ponto critico quantico, como pode ser visto na Fig. 2.5. Assim,

como em sistemas reais alguma hibridizacao esta sempre presente devido a sobreposicao
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de funcoes de onda de particulas de diferentes bandas, um ponto critico quantico pode

existir em sistemas supercondutores multibandas com interacao atrativa intrabanda.
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Figura 2.5: Diagrama de fases normalizado mostrando a temperatura critica em fungao da hi-
bridizagao obtido por Padilha e Continentino [14] para um sistema supercondutor de duas bandas
com interagao intrabanda. As transicOes através da linha critica s@o continuas e em V. temos
um ponto critico quantico. No inset temos o comportamento de T, proximo ao ponto critico

quantico supercondutor, onde verifica-se o expoente ) = 1/2.

No caso com ambas as interacoes, verifica-se que voltamos a ter um gap na superficie
de Fermi. Conhecendo o comportamento de T, préximo ao ponto critico quantico, vide
inset da Fig. 2.5, pode-se encontrar o expoente 1. Acontece que os expoentes encontrados
sao expoentes de campo médio, devido ao fato de os calculos serem feitos dentro deste
tipo de aproximagao, que nao inclui flutuagoes.

Pontos criticos quanticos em sistemas supercondutores tém sido recentemente estu-
dados experimentalmente, principalmente em sistemas de férmions pesados envolvendo
lantanideos. Um exemplo é o férmion pesado CeColns_,Sn,, com T, ~ 2.3K, que deixa
de ser supercondutor a uma dopagem de x ~ 0, 18 e a uma pressao de aproximadamente
13kbar, como mostrado na Fig. 2.6 [15]. E proposto que este tipo particular de dopagem

aumente a hibridizagao entre os elétrons da banda localizada e os elétrons de condugao
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devido ao elétron extra que surge pela substitui¢ao de In por Sn [15].
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Figura 2.6: Diagrama de fases pressao versus temperatura para o composto CeColngggSng. 12

obtido por Ramos et al. [15].

Para estudar estes sistemas foi proposto um modelo de duas bandas hibridas, sendo
que hé interagao atrativa entre as particulas da banda mais estreita (de particulas mais pe-
sadas) [15]. Tal modelo mostra-se muito eficiente para este tipo de materiais ja que pode-se
contruir uma curva universal com quantidades fisicas normalizadas, como mostrado na
Fig. 2.7, que coincide muito bem com os dados experimentais.

E interessante citar aqui que a hibridizacao também esta envolvida em outros tipos
de transigoes de fase quanticas, como por exemplo transigbes metal-isolante [16], e entre
fases de liquido de spin e fases Kondo [17].

Outro ponto interessante esta no fato de que a pressao, além de poder simplesmente
suprimir a fase supercondutora, é capaz de mudar a natureza das interagoes microscopicas
que regem o mecanismo para a formacgao dos pares de Cooper. Miyake e colaboradores
[19] estudando o composto C'eCupSiy, sugerem que este apresenta duas regides supercon-
dutoras distintas: a primeira a baixas pressoes, sendo flutuacoes antiferromagnéticas o

mecanismo para formacao de pares de Cooper; e uma segunda regiao, a altas pressoes, na
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Figura 2.7: A esquerda, diagrama de fases temperatura critica versus pressao com dados obtidos
experimentalmente para o composto CeColns_,Sn, para diversos valores de dopagem e curvas
obtidas teoricamente por Ramos et al. [15]. A direita, o mesmo diagrama com as quantidades

normalizadas.

qual flutuagoes de valéncia geram a fase supercondutora.

Neste contexto, vemos a necessidade de se estudar sistemas supercondutores num
tratamento além campo médio a fim de verificar o comportamento das flutuacoes super-
condutoras. Para tanto, propomos uma abordagem semelhante & de Stoner para o caso
magnético, considerando uma perturbagao no estado normal (desordenado) através de
um campo ficticio com dependéncia espacial e temporal que se acopla com o parametro
de ordem supercondutor, e definindo uma espécie de susceptibilidade supercondutora as-
sociada a este campo. Tal tratamento recai no chamado critério de Thouless [18], sendo
que o aparecimento de supercondutividade estd relacionado com a divergéncia de uma
susceptibilidade generalizada, de forma muito parecida com o critério de Stoner para
o surgimento de ordem magnética. A partir desta susceptibilidade podemos analisar a
dinamica do sistema e encontrar o expoente dinamico, o que nao ¢é possivel dentro de uma

abordagem de campo médio.
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Capitulo 3

O Método das Funcoes de Green

O método das fungoes de Green (FG) é muito adequedo para a andlise de sistemas
de muitas particulas, principalmente em casos nos quais ha interagao. Por serem uma
generalizagao do conceito de funcao de correlacao, a partir das FG podemos encontrar as
energias de excitacao do sistema ou estudar a resposta de um sistema a uma perturbagao
externa [20]. No Apéndice 1 sao introduzidas as principais definigoes, de acordo com a

notagao do trabalho de Zubarev [21].

3.1 A equacao de movimento para perturbacao

harmonica no tempo

Partindo do método da equacao de movimento para fungoes de Green tradicional,
podemos encontrar um método generalizado para tratar hamiltonianos com uma parte
perturbativa envolvendo dependéncia temporal harmonica explicita. Para tanto, conside-

remos o caso de um hamiltoniano formado por uma parte independente do tempo, Hy, e
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uma parte com dependéncia temporal, Hi(t) = >, h;(t)O;:

H="Ho+ Y hi(t)O;, (3.1)

j
sendo O; um operador que nao depende explicitamente do tempo na representagao de
Schrédinger, mas que depende do sitio, e h;(t) = he'@ot+ars) com q um vetor de onda
real e wy uma frequéncia complexa com parte imaginaria positiva e muito pequena, que
pode ser escrita explicitamente como wy + i1, n > 0, para que o processo de aplicacao da
perturbagao seja adiabatico e que em ty = —oo o sistema esteja em equilibrio [22]. No caso
considerado, H;(t) deve ser entendido como uma perturbagao externa ao sistema que se
acopla a algum parametro de ordem de interesse. Trataremos a perturbacao em primeira
ordem em h, num estudo similar ao de Kadanoff [23], com a diferenca de lidarmos apenas
com propagadores de um corpo, e nao de dois corpos.

Para analisarmos o que acontecera com as médias estatisticas calculadas para o sistema
perturbado, vamos supor que em ty, antes da perturbagao ser “ligada”, o sistema se

encontre em um autoestado do hamiltoniano, denotado por |i,y):

Como na representagao de Heisenberg os estados permanecem fixos e os operadores
evoluem no tempo, e como a perturbagao é aplicada de forma adiabatica, nao mudando

o estado do sistema [24], o valor esperado para um operador A num tempo ¢ sera:
(At)) i = (i, to| A()]1, to), (3.3)

mas como em geral o sistema nao se encontra em um auto-estado bem determinado do
hamiltoniano em ¢y, considerando que o sistema esteja em equilibrio térmico a temperatura
T e potencial quimico p, podemos determinar o valor esperado utilizando o ensemble grao-
canonico:

Y e PETENIG | A(E) i, o)
- S e BB '

(At) (3.4)
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Desta forma, as médias estatisticas ainda sao realizadas sobre o ensemble do sistema
nao perturbado.

Para determinar, ao menos formalmente, a evolugao dos operadores nesta nova situagao,
analisemos o problema na representacao de interacao. Os operadores na representacao de
interagao, A;(t), se relacionam com os operadores na representacao de Heisenberg, A(t),

por:
At) =UT A (OU(L), (3.5)

onde U(t) ¢ dado por
U(t) = e i @), (3.6)

Nesta representacao tanto os estados como os operadores evoluem, sendo que os

ultimos obedecem a:

dA(t)
dt

= [Ar(t), Ho(2)]. (3.7)

l

Utilizando esta representacao, a média estatistica pode ser escrita como:

_ e P U () Ar(u(t))

(A(D) = U () ALU(D) S a0 (3.8)

Note que no expoente referente a média estatistica temos apenas Hy, e na repre-
sentacao de interacao a equacao de movimento é dada pela Eq. 3.7. Novamente neste
caso a média é feita sobre o sistema em equilibrio, e toda a dependéncia na perturbagao,
ou seja, a dependéncia temporal, encontra-se explicitada em U(t), que pode ser calculado.

Agora, a evolugao temporal de um operador A(t) qualquer, na representacao de Heisen-

berg, para o sistema perturbado ¢ dada por:

AW AU AU
a dt
— O 4 ) + i O A D0 + e ) 4,0 U
- a7 ' dt ! W
= A(), Ho(®)] + [A(). Ha (1)) (3.9)
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E interessante destacar que agora Hy também depende do tempo, ja que o hamiltoni-
ano obedece a mesma equacao de movimento que A(t), e a principio ndo comuta com o
operador O;.

Assim, conhecendo esta equacao para a evolucao dos operadores, a equacao de movi-

mento fica, derivando a FG em relacao ao tempo (para o caso da FG retardada):

SGas(t,t) = — id(t— ){AW), BE))
— 0l = AW, Mol B
— 0= ) SHIAM, Ol BN, @10

J
Consideramos que a perturbacao é aplicada adiabaticamente sobre o sistema, assim a
variacao do parametro de ordem devido & perturbagao H;(t) oscilard com frequéncia wy,
de forma que esta dependéncia nao entra diretamente na dinamica dos operadores.

Agora, partindo da defini¢ao da transformada de Fourier no tempo da funcao de Green,

derivando G 4p(t,t') em relagao a t e notando que as FG nao dependem mais simplesmente

de t —t:
d / > deiiwt / . OO —iwt /
%GAB(t,t) = dw pn Gap(w,t') = —i wdwe ™" G ap(w,t').
(3.11)
Substituindo na Eq. (3.10), omitindo o indice t', que é arbitrario:
| wdee Ganw) = 8t = O)LAW, BE) + Clargnt)
+ Y Grao,p(t)e“rram), (3.12)
J

Escrevendo os G(t) em termos dos G(w) e escrevendo a fungao delta em sua forma

integral, obtemos:

/OO wdwe ™G p(w) = * Oodwe_m({A(t),B(t)})

00 27 —00

+ / dW€_ith[A7HO]B(W)

+ by / dwe™ = NI Gy 0 1p(w). (3.13)
j —0o0
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Reindexando o tltimo termo w—wy = w’ — w, podemos agora englobar a frequéncia da

perturbacao na dinamica dos propagadores, através da seguinte equagao de movimento:

1
w<ABt)>, = %({A, B(t" )+ < [A, Ho), B(t') >,
+ b)Y < [A O], B(t') >pu, €97 (3.14)

J

A exponencial €97 pode ser englobada nos propagadores ao fazermos a transformada,
de Fourier no espaco, reindexando a exponencial de forma andloga a frequéncia na Eq.
3.13, o que é feito normalmente.

E importante enfatizar que este resultado é valido apenas para o caso de perturbacgao
harmonica, e que o operador O; na representacao de Schrodinger e a constante h que
aparecem na equacao de movimento nao dependem explicitamente do tempo. Além disso,

a partir de agora passa a ser importante explicitar o indice w nos propagadores.

3.2 Os propagadores para perturbacao

harmonica no tempo

Como o interesse deste trabalho é analisar o efeito da perturbagao sobre o sistema,
vamos explicita-la em termos de propagadores. Para isto associaremos ao sistema nao
perturbado, regido por Hy, o que chamaremos de propagadores de ordem zero, que deno-

taremos como:
< ] >0 (3.15)

e que serao determinados através da equacao de movimento convencional. Ao sistema

perturbado, regido por H, associaremos propagadores tais que:

L o> = <« >0 < L0, (3.16)
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que serao obtidos a partir da equacao de movimento proposta, incluindo explicitamente
a dependéncia com a frequéncia. Os propagadores do tipo < ...|... > serdo chamados
de propagadores de ordem um, e sao propagadores em primeira ordem em h.

Teremos assim uma equacio de movimento em termos de propagadores < ...|... >
e < ..|... > que poderd ser simplificada se conhecermos a equacao de movimento para
o sistema nao perturbado que envolve apenas < ...|... >0, Desprezaremos termos nos
quais aparecem multiplicacoes de dois fatores de primeira ordem, sejam eles propagadores
de ordem um ou variagoes do parametro de ordem. Desta forma poderemos escrever os
propagadores de ordem um em termos dos propagadores de ordem zero, determinando-
os completamente. Naturalmente, estes < ...|... > devem aparecer em termos de
L v > multiplicados por quantidades pequenas envolvidas no problema, como por
exemplo a prépria amplitude de oscilagao da perturbacao, denotada por h. Além disso,
como podemos escrever os propagadores de ordem um em termos dos de ordem zero, os
< ...|... > serdo, dentro desta aproximacao, funcdes de t — t'.

Como foi dito anteriormente, supomos que a perturbacao é aplicada adiabaticamente
ao sistema, de forma que a variacao dos parametros de ordem oscilem de acordo com a
frequéncia e o vetor de onda determinados pela perturbacao. Considerando um parametro
de ordem genérico ¢, podemos calculé-lo para o sistema nao perturbado, o que chamare-
mos de ®°.

Para o sistema perturbado, podemos escrever:
M = @0  §Peilottary) (3.17)

onde 0P é de primeira ordem em h.
Isto deve ser considerado na equacao de movimento para o sistema perturbado e sempre
que se fizer algum desacoplamento dos propagadores que gere um parametro de ordem &.
Desta forma, trabalhando no estado normal mas em primeira ordem na perturbacao
(ou seja, com ® = 0 mas 0P # 0) os propagadores de ordem zero aparecerao multiplicados

por e“0!  Este fator entrard na integral para o calculo da funcao de correlacao, e como
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este envolve uma integral em w de —oo a 0o, podemos reindexa-lo e resolver a integral
normalmente, de modo andlogo a reindexagao feita na secao anterior.
Estas simplificagoes e propriedades dos propagadores de ordem um serao mais clara-

mente expostas e comentadas ao longo dos calculos no proximo capitulo.
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Capitulo 4

O Modelo

4.1 O Hamiltoniano

A partir das motivagoes sugeridas no capitulo 2, neste trabalho vamos partir de um
hamiltoniano do tipo modelo de Hubbard atrativo que represente um sistema de duas
bandas: uma banda estreita, a, na qual hd uma interacao local efetiva atrativa entre suas
quasi-particulas, cuja intensidade seréa denotada por U > 0, e uma banda larga, b, na qual
nao ha interacao. Nao estamos interessados aqui em discutir a origem desta interacao
atrativa, que a principio poderia ser o mecanismo usual pela interacao elétron-fonon [9],
ou por mecanismos menos usuais como flutuagao de spin [25] ou flutuagao de valéncia
[26]. Além disso, consideramos uma hibridizac¢ao, V, entre as mesmas, que é responséavel
pela transmutacao de um tipo de particula em outra, e ocorre devido a sobreposicao das
fungoes de onda de diferentes orbitais. O termo de hibridizacao faz com que tenhamos um
parametro muito 1til em maos, ja que pode ser relacionado, por exemplo, com a pressao
externa, permitindo assim estudar o diagrama de fases temperatura versus pressao. Con-

sideramos apenas o caso de supercondutividade de onda-s.
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No formalismo de segunda quantizacao tal hamiltoniano pode ser escrito como:

Hy = Zt al a, + th]bjo - annz_ + Z Vii(bl_aje +al b)), (4.1)

?J?U 7]70- 7j g

onde aja e a;, sao os operadores de criagao e destruicao de particulas a no sitio ¢ com spin
o, tj; representa a energia de hopping, referente ao movimento das particulas pela rede

% no hamiltoniano por conveniéncia, para

(definigdes andlogas para a banda b). Usamos
nao ser necessario carregar um fator 2 nos célculos.

Além deste hamiltoniano que representa o sistema, propomos um segundo hamiltoni-
ano que atuara como uma perturbacao. Ele representa um campo ficticio que se acopla
ao parametro de ordem supercondutor, induzindo supercondutividade, de modo analogo
a0 que acontece no caso magnético, no qual o acoplamento se da entre o campo magnético
e a magnetizacao. Para um tratamento mais genérico consideramos a perturbagao com

dependéncia espacial (com vetor de onda q) e temporal (com frequéncia wp). Tal hamil-

toniano pode ser escrito, de forma simétrica, como:
Hi=—-h Z ei(“’ot’q"”)(a:.rTajl + anai), (4.2)

onde h é a intensidade do campo ficticio. Note que a perturbacao so se acopla a banda
na qual hé interacao atrativa. Um tratamento similar é feito por Coté e Griffin [27], que
propoem um campo ficticio como este para determinar uma func¢ao resposta referente aos
pares de Cooper. A diferenca do seu método, que os autores chamam de aproximacao
de fase aleatoria generalizada, para o deste trabalho é que tratamos sempre fungoes de
Green de um corpo, e a funcao resposta encontrada pode ser escrita como uma FG de
dois corpos, mas sem supor nenhum desacoplamento extra.

E importante salientar aqui que trataremos estes hamiltonianos com o método da
equagao de movimento para FG, fazendo desacoplamentos dentro de uma abordagem de
campo médio dos propagadores de muitos corpos. Apesar disso estamos além de um
simples tratamento de campo médio por considerarmos uma dependéncia temporal na

perturbacao, sendo este o principal diferencial deste trabalho.
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4.2 Propagadores de ordem zero (h = 0)

Usando o método da equagao de movimento, podemos encontrar os propagadores
referentes ao parametro de ordem supercondutor. Encontremos primeiramente os propa-
gadores na auséncia da perturbacao, para a banda na qual hé interacdo. A primeira

equagao de movimento pode ser escrita como:

0) ({al,.al,})

Conhecendo as relagoes de anti-comutacao entre os operadores fermionicos:
{azov aja’} = 5i,j50,0’7 (44)
{ Qs ]U } {ai07 aja’} = 07 (45)
{ ;rgv o’ } {aza7 bja } {a;‘rga bja’} = {aio; b}a’} = 07 (46)
podemos escrever:
t 0 a bt (0)
w< allal, > = — Yt <, lal, >

0

+ U< azaaz Jal—ff|a;‘a’ >>( )
@) (4.7)

S Vi B lal >

Assim, no segundo termo do lado direito da equagao temos um propagador de ordem
superior, no qual faremos um desacoplamento tipo BCS, dentro de uma aproximacao

de campo médio, explicitando a quantidade de interesse que é o parametro de ordem

supercondutor A% = (a! al_):
0 0
< azaaI Ualfﬂ"&-]r‘o” >>( : = < a-zi'-cr&;lr—o > <K ai*”’a:jta’ >>( )
A< a; glal > (4.8)
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de forma que obtemos:

© _ ©

w a}U|a}U, > thm-<< alna|a;'a’ >

0
+ UAY'< ai_a|a}0, >>( )

S Vi b lal,, >,

(4.9)
Neste ponto podemos fazer a transformada de Fourier, passando do espaco das posicoes

para o espaco dos momentos. Usando as definicoes:

Zta b _ik(ri—rm) (410)

Vi =Y Vipge'immm), (4.11)

e supondo-as independentes de m, a equacao de movimento fica:

(0)

((.L) + 6k)<< ako’lak’ ’ >> = UAaa<< ap— g‘ak/ ’ >> - Vk<< b ‘a-i’;./o.l >> (412)

Assim, de forma analoga, precisamos encontrar os demais propagadores para poder
resolver completamente o problema. Considerando as demais equagoes de movimento, e
o parametro de ordem supercondutor real, temos o sistema SC{ para os propagadores

referentes a banda a no estado supercondutor em ordem zero:

( (0)

0
(w+ e al_lal, , > o

= UAS< q_lal,, > — Vi< bl ol >

0 O 110 ’
(w - Ek)<< Af— 0’|a’k/g/ >>( : % - UA%CL<< ako‘|ak’o’ >>( :
“ 0
SC8 = Vi br_glal,,, >

(0) (0)

(WHe)< bl lal, ., > = -Wi<al lal,, >

(© )

L (CU - EIC)<< bk U|ak/ / >> — Vk<< ak U|ak/ / >>

36



No estado normal, (A% = 0), temos o sistema N§:

( 0 0
(w+ e al_lal,., >0 = Vi bl _lal,, >
0 4 160 ot 0
yo_ ) W< tiolafy > = S 4 Vi by laf,, >
0o — 0 0
(w + €Z><< bl]::a|a’l];’o'/ >>( ) = _Vk<< GLJMLU' >>( )
0 0
| (v — )< biolal, > — Vi< arolal,, >,

que pode ser facilmente resolvido, encontrando-se:

0
< af,|al,, > = 0, (4.13)

; 0) Ot O, —or (W — €})
< - > - y 414
e ltivs ol — ) — &) — V2 414
0
< bLU|aL’0" >>( ) — 0, (415)
0 ) /(50 ,U/V
< bpolal,,, > = ml o (4.16)

2n(w — ) (w — ) = Vi

Para a banda b, sem interagio, temos o sistema SC{ de equacdes de movimento em

ordem zero:
( 0 0
(w+e)< bl b, >0 = —vi< al bl >
ko o ko o
0 L 0
(w0 = )< b by > = 2o Vi ay o), >
0 0
b (w + EZ)<< aJlrccr‘bT’U’ >>( ) = UAZQ<< ak*U‘bT’U’ >>( :
SCy = (0)

_Vk<< bLJ‘bT/U/ >>

0 0

(@ — )< aholbhy > = —UAP< af b, >
0

Vi bo bl >
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No estado normal temos o sistema N para estes propagadores em ordem zero:

( 0
w+ &)< bl |bh,, >

b (0)
k
b
k

- _Vk<< a11—60'|b1];/0'/ >>

0
<< bkfo-‘b'i’;/o./ >>( )
(0)

0, 110 ’ 0
— % + Vi kaa’bitfo’ >>( )

(0)

W — €

=
||

- _Vk<< b;—ca‘bT’U’ >
(0)

( )
( )
(@ + )< af, bl >
| ( i)

(0)

W — €K Aol > = Vi bp|bL, >

resolvendo o sistema encontramos:

<bl o, s = o (4.17)

(0) 5]@ k/éo' —o’ (Cd - 6%)
br—o|bh = : 4.18
Oreoller > = - @) w— ) - V) s

<d bl >" = o (4.19)

0) Ok k7 Oc,—o' Vi
- bT/ | _ i _ 4.20
< p—g| Kol = 271[(w — €8)(w — €k) VQ] | |

Desta forma temos todos os propagadores envolvidos no problema para o sistema nao
perturbado no estado normal, ou seja, todos os propagadores de ordem zero. E importante
frisar que estas equagoes sao as mesmas obtidas por Padilha e Continentino [14] no caso
intrabanda, num tratamento de campo médio, sem considerar flutuacoes, sendo que o

estado normal é metalico.
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4.3 Propagadores de primeira ordem em h

Consideremos agora os propagadores de ordem um. Para o primeiro propagador tere-

mos, como descrito no capitulo 3:

(1)

0
<allal, > — <al,|d, >4« al,lal,, > (4.21)

e o parametro de ordem supercondutor tera uma variacao que oscila no tempo e no espago

de acordo com a frequéncia e o nimero de onda da perturbacgao devido ao campo ficticio:
A — AP 4 Aot (4.22)

lembrando que tanto o propagador de ordem um quanto a variacao do parametro de
ordem sao considerados em primeira ordem em h. Desta forma a primeira equacao de

movimento fica:

.0 0 1
i (< al,Olal, () > + < al, (0)]al, (1) >) =

0
_ Zt (< ab, (Dlal, () > + < af, (B)]al,. () )

. 0 1
+ U(A 4 ARty (« a,(b)]al, (1) > + < aio(B)]al, () )

0 1
_ ZVW<<bT ®)al, () > + < b, @)]al,. () )

~ iTw 0 1
+  hoe taritiwl(« ai_g(t)|ajal (t") >P 4« ai_g(t)|aja, (t") > )),

(4.23)

onde ¢ no tltimo termo admite valores +1 para o =T, |.
Conhecendo a equacao de movimento de ordem zero, podemos simplificar a equagao de

ordem um e, desprezando os termos de segunda ordem em A (que envolvem multiplica¢oes
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de propagadores de ordem um por variagoes do parametro de ordem), obter:

.0 (1) a
i< al,(Blaj, (1) > = =) < al,()la,(t) >

1)
+ U(;A(Z;ae—iqri+iwot<< ai—a(t) |a}a/ (t/) >>(0)

1
+ UA“< a;o(t)]al . (¢) >V

(1)
= D Vi b, (B)]al(¢) >

~ —iqri+iwpt ) t / (0)
+ hoe < aio(t)]aj,, (t') > (4.24)
Fazendo a transformada de Fourier no tempo t e no espaco, obtemos uma equacao de
movimento que depende de propagadores de ordem um e de ordem zero, explicitando o

indice w dos propagadores a partir de agora:
a Tt ® _ aa T
((.U + €]€)<< ako_‘a/klo./ >>UJ — U&Ak << a(k_q)_0'|a’k‘/0" >>
1)

w

(0)

w—+wo
+ UA%Q<< a/k_o—‘a-};lo./ >>
(1)

w

- UL blTw'|aL’cr’ >
(0)

w+wo

+ hok a(k_q)_g|a2,0, >

(4.25)

De forma completamente analoga podemos encontrar as demais equagoes para os ou-
tros propagadores de ordem um, formando o sistema SCY{ de propagadores referentes a

banda a no estado supercondutor em primeira ordem:
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(0)
w—Hwo
1

w

( 1
(w+ )< aj lal,,, >>f)) = USAP < ag_g)—olaly, >

+UAZQ<< a;k-_o—|a£/0./ >>
(1)

w

_‘/;f<< bchcr‘aL’a’ >
(0)

w—Hwo
(1)

— @ T 1 _ aa T T (0)
SO? _ (CU Ek)<< a/k’—0'|azk/o./ >>w - U(SAk. < a(k—q)a|ak’0’ (1>)>w+w0
_UA%CL<< a1l-ca|a2’a’ >>w
1)

w

+h5<< a’(k‘—q)—0'|a1];;/a" >>

+Vk<< bk-_o- |CLL0/ >>
(0)

w—+wo

—I—h5<< azk_q)o_ |al1;:’0'” >
(1)

(1

w

(1

w

1
| @ =)< beolaly >, = i< aiolal,,, >

(w + 62)<< bl]::cr‘aL’o’ > : = _Vk<< azo’az’a’ >

Tal sistema dara origem a um critério de instabilidade, que sera obtido na proxima

~ H 7’ . Scb . .1 . ~ ~ d~ . . ya d
secao. Ha um sistema 1 similar a este, cujas equagoes nao dao origem a um critério de
instabilidade. Como neste trabalho estamos interessados em analisar a transicao entre as
fases normal e supercondutora nao explicitaremos este sistema e trabalharemos a partir

de agora apenas com o sistema SCY.

4.3.1 Determinacao do critério para o surgimento

de supercondutividade

Até entao trabalhamos no estado normal, ou seja, em ordem zero em h. Trabalhando
agora em primeira ordem na perturbacao, considerando A% = 0 e dA% # 0 no sistema

de equacoes SCY, chamando-o a partir de agora de Pj', temos:
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(
(w + )< af,|al, >> = USA < a(—g)—o afs, >>fuJ)rw0

_Vk<< bkcr'a'kla'/ >>L(d )
(0)

w—+wo
(1

0
P (W — )< ap_olal,,, >>w) = —UJA{"< azk_q)a|a2,0, >>LJ)MO
1= 1
+Vk<< bk_o—|a1];;/0./ >>L(u)

FREL A g)—o|al, >

~ T
+hok U)o
1)

(w+e)< bl |al, > =L al_lal, , >

L (w - €k><< bk U|aklgl >> — Vk;<< QA — U|ak’a'/ >>

Substituindo as duas iltimas equagcoes nas duas primeiras obtemos:

1
[(w+ ) + ) — VPI< al lal, >0 =

(0) (0)

w+wp’

USAL (w + €0)< a—q)— |ak, 7> ho(w+ 8 agh—q)- ]ak, ;>

(4.26)

a (1)
(W~ )W =€) = VA< ak—olalyy >, =

(0) (0)

R CREARS alyolthy >

w—Hwo

—USAY (w — &)< a |ak, >

(4.27)

de onde podemos ver que, de acordo com os propagadores de ordem zero, o propagador

(1)

< ak,g\al,o_, > de ordem um na perturbagao ¢ nulo. Note também que da terceira

1
equagao do sistema P o propagador < bT |a,t, / >>( )

pode ser escrito em termos do
propagador < a,w|ak, , >> de forma que pode ocorrer o pareamento entre particulas de
bandas diferentes, o que é possivel devido ao termo de hibridizacao, mesmo na auséncia
de uma interacao inter-banda efetiva.

1
Neste ponto é importante notar que o propagador < a,ta|a;g, >>£}) de primeira or-

dem na perturbagao pode ser escrito em termos dos propagadores de ordem zero. Desta
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forma, podemos usar o teorema do salto normalmente sobre estes propagadores de ordem
um (vide Eq. 6.27), j& que eles s@o escritos em termos de propagadores do sistema em
equilibrio.

Escrevendo explicitamente os propagadores de ordem zero na Eq. 4.26, encontramos

0 unico propagador de primeira ordem nao nulo:

(1)
<allal_, , > "=
U5 A (W+e)(w+w—e_,)
2r[(w + €8)(w + €2) — V2|[(w + wo — €h_g) (W +wo — e )~ Vi
(W+e)(w+wo—€,)

+ho .

21[(w + ) (w + &) = VZl(w +wo — ) (w +wo — €_,) = ViZ]
(4.28)

Calculando a funcao de correlacao para < aLU|aL G0 >>S) podemos escrever:
OAL" = USAE" X" (¢, wo) + hoxi (¢, wo), (4.29)
onde
Xi' (g, wo) =
(W +e)w+wo— €,

2((w + ) (w + €f) = VPll(w + wo — ef_p)(w+wo —ef_,) = ViL] |

(4.30)

que definimos como uma susceptibilidade supercondutora generalizada. Por conveniéncia
vamos escrever esta susceptibilidade numa forma mais simétrica, fazendo k — k + ¢/2 e

em seguida ¢/2 — ¢:
X' (2q, wo) =

(w + Ell)chq)(w + Wo — ezfq)
27T[<CU + GZ—l—q)(w + 62—&-11) ‘/lc+q] [(w + Wo — Eﬁ—q)(w + Wo — €k q) Vk2 q]

(4.31)
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0
De forma mais sucinta, podemos definir o propagador < ak_o.|a£,o, >>( ), dado pela

Eq. 4.14, como:

(0) 5k k’(sa —o’ (w _ 62)
Gaa =<K - Jr/ ;> = : ’ )
F) = € teltir > = ol — o — ) - 7

e assim podemos escrever a susceptibilidade generalizada como:

X(kla(2Q7w0) = _27TF0.) [ Ziq(_(«d) i‘iq(w —|—a}0)] .
Voltando a Eq. 4.29 encontramos:

SA — hEF X (2Q>w0) ’
1 — Ux*(2q,wo)

(4.32)

(4.33)

(4.34)

ao somar em k, supondo a simetria translacional de dA$*, ou seja, sua independéncia de

k, e onde x*(2¢,wo) = Y, Xi*(2¢, wo).

Assim temos um critério de instabilidade:

1- UXaa(2Q7 WO) =0

(4.35)

j& que mesmo a campo nulo (A = 0) teremos um parametro de ordem supercondutor nao

nulo, ou seja, surgimento de supercondutividade. Nao é possivel encontrar tal critério

para uma susceptibilidade referente a banda b ou para uma susceptibilidade mista, ja que

nao ha interagao na banda b.
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Capitulo 5

Analise da susceptibilidade

generalizada

Analisemos agora mais a fundo a susceptibilidade generalizada x**(2q, wy). Para tanto,
é conveniente definir antes novas relacoes de dispersao, o que chamaremos de relagoes de

dispersao para as bandas hibridas, através das raizes do denominador da susceptibilidade:
b a b a
[(w + Gk—l—q)(w + €k+q) - Vk2+q][<w +wo — Ek—q)(w +wo — Ek—q) - Vﬁ—q] - O’

cujas raizes tem a forma geral (a menos de wy e q):

a_ b a _ b\ 2
wZ’b:—Ek;Eki\/(ek 26’“) + V2 (5.1)

Note que no limite de hibridizagao nula (V' — 0), wg’b recaem nas relagoes de dispersao

L. b .
originais €;”, respectivamente.
Em termos dessas novas relagoes a susceptibilidade x¢*(2¢, wy) fica:

(Wt e ) wt+w —€_,)

5.2
2W(w+wz+q)(w+wg+q)(w+wo—w,ﬁ_q)(w%—wo—w,‘;_q) (5:2)

X' (2, wo) = F

45



Separando em fracoes parciais:

(w+ ezﬂ)(w +wo—€_,)
2w

Xi'(2q,wo) = F, X

" A i B n C n D
(WHwh,) WHwp,) Wrw—wi,) Wrw—wp )|

(5.3)
onde
A = ! (5.4)
(wll;—&-q - wl(:—&—q)(w;:—s—q + wg—q o wo)(wg—f—q + wll;—q - u.)o) 7 .
B — ! (5.5)
(wngq - wll;Jrq)(wll;Jrq + wlcclfq - wO)(wll;Jrq + wlgfq - (U()) 7 '
C = ! (5.6)
(wl%—q - wll;—q)<wlg+q + wg_q - w0)<w2+q + wg—q - CU()) ’ ‘
1
D = — | (5.7)

(wk—q o wl?—q)(wl%—l—q + wl?;—q - wo)(wl?;—l—q + wl?;—q - Cdo)
Aplicando o teorema do salto, Eq. 6.27, a cada termo separadamente, podemos escre-

ver:

X' (2q,wo) = [A wk+q)(wk+q €Z+q)<wllz+q + Ez—q — wo)

+Bf b

f(=

(— wk+q)(wk+q €k+q)(WZ+q + Ezfq — wo)
+C fwi_g) (Wi, €Z—q)(wg—q + €Z+q — wo)

(wi

+ D f(wy )(wk q Ez—q)(wz—q + €Z+q —wo)l; (5.8)

ja que wy é muito menor que as energias caracteristicas do sistema.

Sabendo que:

flmw) =1— f(w), (5.9)
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e escrevendo as constantes A, B, C' e D explicitamente, temos:

Xi' (2, wo) =

(wg_;’_q + 6’2‘—(] - CUO)
(

(Wig — e
1— f w? q q

(wk+q — Wiyg

W — el P w
+ flwi_,) ( - ’Z_q) L o)
(wk—q - wk—q) wk—i—q + W q (.Uo)
1 b (wk+q €k+q)<wk+q + €k’ q — wo)
Witqg T Wk—qg — W0 wk+q wk+q wk+q wk q —Wo
w — e w +e, —w
+f<(,d]l;7q) ( k—q k— q)( k—q k+q 0) )
(Wi g~ Wi q)(wk—l-q +wp_ q — wo)
(5.10)
A esta altura ¢é interessante verificar o limite de hibridizagao nula, V' — 0:
. [1— flefry) — flery)]
XPo(2g,w0) = =) £t ks (5.11)

. (6%+q €y — wo)

Este resultado estda de acordo com o fato de termos bandas isoladas, assim a banda
b nao influenciaria na existéncia de supercondutividade na banda a. Este resultado é
semelhante ao obtido por Thouless [18] e Nozieres [29] e serd desenvolvido e discutido
no Apéndice. Esta fun¢ao pode ser comparada a fungao de Lindhard (Eq. 2.51) do caso
magnético, sendo que a diferenca basica entre os dois casos é o sinal no denominador,
que levara a diferencas fundamentais ao longo da andlise da mesma. Dentro deste limite,
no caso em que ¢ — 0 e wy — 0, substituindo esta susceptibilidade na equagao para o
critério, Eq. 4.35, temos exatamente a equacao para determinagao da temperatura critica
do caso BCS [9].

Outro limite interessante é o de ¢ — 0 e wy — O:

0,00 = =3 — b |- gy )
AW e g =

(5.12)
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no qual a susceptibilidade toma uma forma bem simplificada e podemos analisar o sistema
como duas bandas hibridas separadas que contribuem para a supercondutividade. Sempre
devemos recair nesta susceptibilidade apds tratamento de x$%(2¢,wp) para encontra-la em
termos de série de poténcias de ¢ e w ao fazer o limite ¢ — 0 e w — 0. E importante
notar que tal funcao, se colocada na equacao para o critério de instabilidade obtido no
capitulo anterior, Eq. 4.35, é idéntica a equacao para a determinacao da temperatura

critica encontrada pelo tratamento em campo médio [14].

5.1 Consideracoes sobre as bandas

Considerando as bandas inicialmente com relagoes de dispersao quadraticas na forma:

k? k?

b a _
€ = 5 — Mbs € —

- Ma> 513
o.M (5.13)

onde m = Mgy € [t = [igp SA0 a Massa e o potencial quimico das particulas na banda
a (estreita e formada por particulas mais pesadas) e na banda b (larga e formada por

particulas mais leves), respectivamente.

E 4

Banda "a"

-,
Banda "b"

-1,

XU-

o

I

=
=~V

Figura 5.1: Representagao esquemaética das bandas.
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Definindo kr = k% como o vetor de Fermi da banda mais estreita, com a energia de

Fermi em F = 0, temos:

b K
= — = 5.14
(k* — ki)
y = —=c 5.15
ek 2ma ? ( )

onde k%%/2m, = kp®/2m, = pt,. Podemos reescrever convenientemente:

b (k2 — k%) My k% Mg
oL F e, 5.16
k 2my, Mg 2mpymg b ( )
(k2 — k:%)
¢ = 7 5.17
Ek 2 “ Y ( )

e definir a grandeza o = m,/my, ou seja, a razao entre a massa das particulas mais

pesadas e a massa das particulas mais leves, de forma que o > 1. Assim temos:

b (k* — ki)

€ a = - + 1, (5.18)
a (kl2 — k2>
€ = Tf’ (5.19)

onde definimos p = ot — pp = (k&% — k‘%Q) /2my > 0, que nos d4 uma medida da diferenca
de energia entre as bandas em k = krp = k%, e estd indicado na Fig. 5.1. Este ¢ um
parametro muito importante, e iremos comparar sua magnitude com a da hibridizacao.
Como, de acordo com a teoria BCS [9], o pareamento de particulas para o surgimento
da supercondutividade ocorre principalmente em um pequeno intervalo em torno da ener-
gia de Fermi, podemos linearizar essas relacoes de dispersao neste intervalo, ou seja, no

limite de k — kp:

k+kp)(k—k
& = a( + ;372 r) +u~avp(k —kp) + p, (5.20)
k+kp)(k—Fk
q = CEEEZE oo~ ke, (5.21)

onde vp = v} = k% /m,. Note que p tem dimensao de energia, assim como vpk, lembrando
que estamos trabalhando com h = 1, e os vetores de onda k tem dimensao de inverso de

comprimento.
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Podemos introduzir mais uma definicaio muito util, o chamado mismatch das su-
perficies de Fermi, ou seja, a diferenca entre os vetores de Fermi das duas bandas, também
indicado na Fig. 5.1. Dentro desta linearizacao das relagoes de dispersao das bandas origi-

nais:

Sy = k% — K = kep — (kp - L) =L (5.22)

avp
de onde pode-se verificar a relacao entre p e 0y, .

Analisemos agora as relagoes de dispersao para as bandas hibridas:
€t + € €@ — e\ ?
wpt =t ( . k) +V2 (5.23)

E A

Banda hibrida a

N

Banda original a

N

Banda hibrida b
Banda original b

=~V

Figura 5.2: Representagao esquemética das bandas hibridas no limite V' > pu.

Considerando a linearizacao em torno do vetor de Fermi, e a hibridizacao independente

do vetor de onda:

1 k—k 1—a)(k—kp) —p\°
podemos reescrever as relagoes de dispersao para as bandas hibridas no limite k — kp:
1 k—Fk 2
i @)(2 Ry ()" (5.25)
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pois o termo vr(l — a)(k — kp) terd no maximo a mesma ordem de grandeza que p, e
agora considerar o limite V' > u, desprezando a relacao u/V em segunda ordem, de forma

que obtemos:

1+a)(k—k
b — U +O‘)(2 DRI (5.26)

Assim, utilizando esta forma para as relagoes de dispersao das bandas hibridas, esta-
mos trabalhando numa aproximagcao com precisao de /V. A Fig. 5.2 é uma representagao

esquematica destas bandas no limite V > pu.

5.2 Determinacao da hibridizacao critica

A partir destas consideragoes sobre as bandas podemos encontrar a hibridizacao critica
a partir de x**(0,0), j& que associamos o surgimento de supercondutividade com a di-

vergéncia da susceptibilidade estatica. No limite de baixas temperaturas, § — oo, temos:

1 — 2f(w) = tanh (%”) = bow=0 (5.27)

-1, w<O.

Com base nas bandas descritas acima, a condicao para que wj seja sempre positiva e

w? sempre negativa no intervalo de integracio é:
UF(l + OZ)(]C — kF) + 1

V>
2 )

(5.28)

o que admitiremos sempre acontecer ja que estamos trabalhando no limite V' > u e

k — kp. Assim, no limite de baixas temperaturas, temos:

(0.0 = 30— 2 {(e’“ ) L = )}- (5.29)

a b
(W — wy 2wy 2wy
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Escrevendo explicitamente as relagoes de dispersao:

aa . ]'

00 = D Tk A
Vor(l43a)(k —kp) +3u+2V  Vop(l+3a)(k — kp) + 3u — 2V
{5 vpr(L+a)(k—kp)+p+2V 2 vp(l+a)(k—kp)+p—2V }

(5.30)
reescrevendo,
aa o 1
00 = zk: Aop(l+ a)(k — kr) + p X
vr(L+3a)(k — kp) +3u + 2V
{ vp(L+a)(k —kp) +p+2V (V- _V)}v (5.31)

onde (V' — —V) significa que temos um termo idéntico ao primeiro, a menos de troca do
sinal de V. Transformando a soma em uma integral em k£, introduzindo um vetor de onda

de cutoff, ko, em torno do vetor de Fermi, temos:

Y kr+kc ) 1
%0,0) = k*dkd Od
0.0 = G / o8 00 g T )k — k) T Al
{w(l +3a)(k —kr) +3u+2V

vr(l+ a)(k —kr) + p+2V

vV - —V)} , (5.32)

onde V representa o volume do sistema. Definindo o limite de integracao desta forma,

podemos reescrever a condi¢ao dada pela Eq. 5.28:

vpke(l+ a) + p

V> 5 , (5.33)
ou melhor,
2V —p
ke < ——, 5.34
“ (1 + a) (5:34)

de forma que podemos entender que o vetor k¢ limita a regiao de integracao em torno de
kr de forma que os vetores de Fermi das bandas hibridas nao sao englobados, conforme
esquematizado na figura abaixo, onde 0y, é o mismatch entre as bandas originais, e df e
d" as distancias dos vetores de Fermi das bandas hibridas ao vetor de Fermi da banda a

original.
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k
K—~(2V-p)v, F K+(2V-p)/v,
} t —b —
! |
kF—(p+?V)/VF KV, E KV, K+(u+2V)v,

i i

| |

- - - ——

d, d,

Figura 5.3: Esquema dos possiveis valores de k¢, determinados pela regiao destacada, de acordo

com a consideracao dada pela Eq. 5.34.

E conveniente definirmos uma nova variavel = vp(k — kp), e a susceptibilidade em

termos de x fica, ja integrando a parte angular:

(0,0 = V ki (14 3a) {/R deb)) — (V- —V)} 7 (5.35)

T 82up (1+a)? | ). (+a)(z+c

onde
I 3+ 2V 2V
v trie, T lta) (1+3a)’ ‘Tt (5.36)
Calculando a integral:
. a—0b)In (=) + (b —c¢)ln (&=
J I MR = R L) -
. (z+a)(z+e) (a—c)

No limite em que estamos trabalhando a > k e ¢ > k, de forma que podemos expandir

os logaritmos:

J il (@ -0 (i552) + 0 - om (122%)

T ara@ro (a—c)
~ (a-— b)QS +(b— 0)22
~ 2%. (5.38)

Substituindo as constantes encontramos:

V ki (14 3a) {2ka0 (14 a)? (3u+2V)
po (14 3a) (p+2V)

aa(() () = —— &

- (V - _V)} >
(5.39)
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e subtraindo o termo em —V', no limite V' >> u desprezando termos da ordem de (/V)?,

temos:

CVERke1 3 kel

XUWFQHEV_mﬁE?

(5.40)

onde usamos o numero de estados acessiveis por unidade de volume em trés dimensoes
para eliminar o volume da relagao, 1/V = 8{]{%, ja levando em conta a degenerescéncia
de spin.

Do critério de instabilidade encontrado na Eq. 4.35 podemos determinar V:

3 ke
N 167T3 k‘F .

Ve (5.41)

Assim obtemos um V, proporcional a intensidade da interacao atrativa entre as particulas
e dependente do intervalo de vetores de onda em que essa interacao ocorre, determinado
por k¢, de acordo com os resultados ja obtidos em campo médio.

Analisando o valor de Vi encontrado sobre a condi¢ao dada pela Eq. 5.34:

3 ka:CU - vrke(14+ a) + p

Ve = 5.42
7 16m% Ep 2 ’ (5.42)
ou
I
ko > 5.43
UVrKRco 2(3&_(1-‘,—04))’ ( )
1671'3 EF 2

verifica-se que, para vpkc > 0, devemos ter U > WEF' Consequentemente temos um

valor de U muito grande, o que pode ser entendido pois estamos partindo do limite de V'
muito grande, e assim esta condic¢ao deve ser satisfeita para que exista fase supercondutora.
Desta forma, o limite no qual estamos trabalhando é um limite de acoplamento forte, mais
conhecido como strong coupling.

Podemos entender este critério de uma outra forma: dado um valor de hibridizacao,
ele nos diz qual o valor minimo de U, ou seja, Ug, para que exista supercondutividade:

B 1673 k_p

U
T3 ke

v, (5.44)
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assim temos que na presenca de hibridizacao é necessario que a intensidade da atracao
entre as particulas tenha um valor minimo nao nulo. Este resultado contrasta com o
resultado usual obtido para supercondutividade tipo BCS, que ocorre para um valor de
U arbitrariamente pequeno, o que sera enfatizado no Apéndice.

E importante enfatizar neste ponto que se nao consideramos a condi¢ao dada pela Eq.
5.33, recaimos na divergéncia da susceptibilidade encontrada no caso BCS, e assim Ugs = 0
e existe fase supercondutora para qualquer U nao nulo, além de um amortecimento de
Landau das excitagoes. Conhecemos assim o comportamento nos dois limites extremos,
mas nao no regime intermediario, o que é possivel fazer numericamente, como por foi
feito em [30]. Podemos entao esquematizar pictoricamente o seguinte diagrama Ue versus
V', sendo que a linha pontilhada é referente ao comportamento intermedidrio que nao

tratamos neste trabalho.

Uc § Uc= 3E|= V
: 3 C
16n VFkC

Estado Sujpercondutor

’ Estado Normal

L ‘ -

Vv

Figura 5.4: Diagrama pictérico de Ug em fungao de V.
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5.3 Determinacao da linha de transigao

Para determinar a linha de transicao, devemos analisar o critério dado pela Eq. 4.35 a
temperatura nao nula. Neste caso nao ¢é possivel calcular a integral em k analiticamente
como na secao anterior. Desta forma vamos determinar apenas a dependéncia com a
temperatura de forma qualitativa.

Podemos passar da integral em k para a integral em energia utilizando o conceito de
densidade de estados. Temos entao uma integral que envolve a fungao de distribuicao f(e)
a baixas temperaturas, de forma que podemos fazer uma expansao de Sommerfeld [31] e

obter:
X“(T,0,0) = x“*(0,0)(1 + AT + ....), (5.45)
onde A é uma constante, e assim o critério pode ser reescrito como:
1 =Ux"(T,0,0) = Ux*(0,0)(1 + AT* + ....) (5.46)
Em termos de V¢, temos:
V — Vo = Vo AT?, (5.47)

de onde podemos identificar o expoente de deslocamento ¢ = 1/2.
Este resultado estd de acordo com o obtido por Padilha e Continentino [14] numa
aproximagcao de campo médio, sendo que os autores encontram esta dependéncia fazendo

uma analise numérica, de acordo com a Fig. 2.5.
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Linha Critica
< [V-V |

1/2

Fase Normal

V. V
Figura 5.5: Diagrama pictérico da temperatura critica versus hibridizacao.

Se verificdssemos este critério considerando x**(7T', 2q, wp), ou seja, a dependéncia em ¢
e wp, terlamos a influéncia das flutuagoes supercondutoras nesta linha a baixas temperatu-
ras. Como esta andlise exige um estudo mais aprofundado, iremos tratar em trabalhos

futuros.

5.4 Determinacao dos expoentes criticos

Sabemos que o expoente critico dinamico z pode ser determinado através do conhe-
cimento das excitacoes do sistema. No caso, temos uma susceptibilidade dinamica gene-
ralizada que depende de g e wy, da qual podemos extrair informagoes sobre estas ex-
citagoes. Para determinar o expoente, vamos explicitar a dependéncia de x**(2¢,wy) nes-
tas variaveis através de uma expansao em série de poténcias. Para tanto, vamos escrever

explicitamente a dependéncia em ¢ das relagoes de dispersao:
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b (k + q)

€k+q = ome Hb;
o (k £ q)*
oo = g,
que podem ser reescritas como:
k? q?>  kgcosd
b
- +
€x+q me Mo + 2mb m )
k? q®>  kgcosf
a = — HMa + )
“icta 2m, Ha 2m, Mg

(5.48)

(5.49)

(5.50)

(5.51)

usando a definicao de «, podemos escrever todas as massas explicitas como a massa da

banda mais estreita:
b
€xtq
a
€x+q

onde definimos €, = ¢*/2m,,.

k 0
= EZ—i—a(eq:I: g0 >,
Mg

kq cos 0)

Mg,

= eZ—F(eQi

Para as relacoes de dispersao das bandas hibridas:

a,b
Wrtq

a b
€htq T €htq Y

2
e+ e+ (1+a) (eq 4 hgcosé

w, +

5 e >iV
(1+a) (eqichosﬁ)‘

2 My,

a,b
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A partir da forma simétrica de x$*(2¢q,wp) dada pela Eq.5.10, e das relagoes de dis-

persao escritas acima, temos ':

) =) o e e

X{(?wz i [[1 - ftetigl (st - 4+ B0+ - 05 x
X (wngeZ—wo—F@eq—k(l—a)kQ;q)

Hret ) (v - 4 U5 - - 05

X <wg+ez—w0+@eq—(1—a>l‘2¢1)]

O g ey [[1 - fei) (b -+ B e 1 (- )52
. (w,zﬂg_wﬁ@eﬁu_a)%)

I (Wiy)] (wZ — e+ u ; O‘)eq —(1- Q)L) X

LA partir de agora escreveremos m, = m por simplicidade.
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Fazendo as mesmas consideracoes a respeito do limite de baixas temperaturas feitas

para o caso x**(0,0), encontramos:

—1
X*(2q,wo) = _— X
Zk: (Wl — w) (Wi + Wb —wy + (1 + a)e,)

1 a a a a
X { (208 —wo + (11 a)ey) [(Wk — ) (wi + &) — (Wit — ep)wo + (1 + @)wieg
k q
k2q? kq
b 2 2 a
—20€€, + ((1 — ) W) cos” 0 + (2wy — wo)%(l — a)cosf
1
o Era [ D) - - dn 1 ek
k q
k2q? kq
—2@626(1 + ((1 — a)2—4m2) cos® 0 + (2wl — wo)—Qm(l —a)cosf| .

(5.58)

Neste ponto é importante relembrar que a frequéncia wy é uma quantidade complexa,
que pode ser escrita como wy+1i7, o que fard com que tenhamos uma parte real e uma parte
imaginaria para a susceptibilidade generalizada. Utilizando a relacao 6.23 e lembrando

que 7 é muito pequeno, podemos escrever:

—1
Re[x“(2q,wy + in)] = X
" (2q, 0 + i) ;(wz—wg)(w,‘;+w,ﬁ—wo+(1+a)eq)
1 a a a a
{ U [wk — )+ ) — (e — e + (1 + ey
k2> k
—2aebe, + ((1 - 04)24—77;]2) cos® 0 + (2w — wo)%(l — ) cos 6]
1
o Eraey [ Dt - - e+ 1 ek
k*q? k
—2aebe, + ((1 — 04)24—7732) cos® 0 + (2wl — wo)%(l — ) cos 0] },

(5.59)
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—T

Im[x"*(2q,wo +in)] = o X
; (wp — wi)

02w — wo + (14 a)e,) S(wd + wb —wo + (1 + a)e,)
(Wi +wp—wot+(IT+a))  (2wf—wo+ (1+a)e)

X [(w,‘; - eZ)(w,ﬁf + EZ) — (w,‘j—ei)wo + (1 + a)wie, — 2aezeq

2.2

k*q kq
2 2 a — (1 —
+ ((1 —a) 4m2> cos” 0+ (2w — wo) 2m(l @) cos 9]

W+ —wot(Ita)e) (2f—wo+ (L+a),)

52w —wo+ (1+a)e) (Wl +w? —wo+ (1+ oz)eq)]

X [(w,ﬁ — ez)(w,ﬁ + 62) — (w,’;—ez)wo +(1+ oa)w,ﬁeq — 20&626(1

2.2

+ ((1 - a)2i_n;12> cos? 0+ (2wh — wo)Qk—;fl(l — ) cos 9] }
(5.60)

Analisando primeiramente a parte real, passando da soma em k para uma integral, as

integrais angulares sao facilmente calculadas, resultando em:

kr+kc ) 1
Re|x"(2q,wo +in)| = ——/ k*dk — X
W@ wot =" | N oD T ol e + (1 0)ey)

2t = e+ ) — (@f = Qe+ (1+ a)ufe, = 2aee)] + 51— a) 5k
(2w —wo + (1 + a)ey)

+

2[(wh — ) (wh + €)= (Wi — wo + (1 + a)whe, — 2aehe,] + 2(1 — a)?h e
(2wl —wo + (1 + a)e,) ’
(5.61)
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Escrevendo explicitamente as relacoes de dispersao, ja no limite de k — kg, chegamos
a uma integral semelhante & obtida no caso x**(0,0), j& escrita em termos da mesma

varidvel x:

Re[x*(2q,wo + in)] = (2?)2 lejva i —1—104)2 {[V(l +3a) + ((1 4+ a)? — 4)¢%] x

« / deb)) (V- —V)}, (5.62)

. (z+a)(z+c

sendo que V* nao muda de sinal no termo —V e agora as constantes sao:

Kk = vrke, (5.63)
p—wo+ (1+ a)e
- ((’1 +(a) a (5.64)
y_ V3u+2V) 2o + [(u+2V)(1+ o) — dap + Ly 1 (5.65)
B V(B+a)+ (1+a)2—4)e, ’ '
. u+2V—w0~|—(1—|—0z)eq. (5.66)

(1+ )

Note que no limite ¢ — 0 e wy — 0 retomamos as constantes do caso x**(0,0). Uti-
lizando o resultado da secao anterior para a integral no limite em que estamos trabalhan-
do, substituindo as constantes e fazendo uma expansao em série de poténcias para q e wy

pequenos, encontrameos:

2
wo 1 q k’F
Y (L) fEp k .

onde F(a, V,u, kp) =10(1 4+ o) + mﬂ)ﬂiﬁ, e escrevemos a massa como m = kg /vp.
H 3 VV

3 kel
167’(’3 k’FV

Re[x**(2q,wo +in)] =
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Analisando agora a parte imagindria, passando da soma em k para uma integral, ja
realizando a integracao nos angulos, encontramos:
V k2dk
Im[x*“(2q,wy +1in)] = —— | ——— X
X (20 o + i) 4w/k<w,’;—wzs>

52w — wo + (1 + a)e) 5@$H¢—wrml+@%1

(wi +wp —wo+ (1+a)eg) (2wi — wo + (1 + a)ey)

2 k’2 2
X [2(@0,‘; — ) (Wi + b)) — 2(wk — ed)wo+2(1 + a)wie, — daehe, + 3 ((1 — a)Qﬁ) ]

6(2u? —wo+ (1 +a)e)  S(wh+wd —wy+ (1 + a)e,)
Ghrwf—wor(ta)) | G —wot 1+ k)

2 /{32 2
X [(wZ — )Wk b)) —2(wh — &)wo+2(1 + a)wle, — dacke, + 3 ((1 - 04)2%) ] }

(5.68)

Podemos fazer a integral em k diretamente devido a presenca das funcgoes delta de
Dirac. Para tanto, precisamos analizar o valor de k¢ em termos dos parametros p e V,
ou seja, se os valores de k determinados pelas deltas estarao ou nao dentro do limite de
integracao.

Dentro do limite que consideramos na Eq.5.33 temos duas sutuacoes a analisar. Numa
primeira situagao temos p/vp < ke < (2V — p)/vp, de forma que ke engloba apenas os
vetores de Fermi das bandas originais. A parte imaginaria da susceptibilidade neste caso

pode ser escrita como:

) w 1-a
o w0 (a ) za)) g6
k F FE F k ia 2
Note que se @ = 1 a parte imaginaria neste caso ¢ nula, e que sempre ha um amorteci-
mento finito das excitagoes mesmo se ¢ — 0 e wy — 0. Isto pode ser entendido ja que

neste caso a interagao U atua num intervalo onde se encontram particulas “normais”da

banda sem interacao, pela influéncia da hibridizacao.
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Conhecendo a dependéncia em ¢ e wy da parte real e imaginaria de x**(2q,wy + i),

podemos escrever o critério 1 — Ux®*(2q,wo + in) = 0 explicitamente, identificando

X**(0,0):

2u 4

Reescrevendo em termos da distancia ao ponto critico V' — V-, utilizando as Eqs. 5.40

2
E
1 = UX““(O,O){“F@_(;%) —LF(o,V, . kp)
F

sz_p(l —a)
4]{/’0 (1 —|—Oé)

e 5.41:

2
wWo q EF
Ve—V = V32 (L) ZEp(a.Vou k
c 0{2# (kF) I (a, V, i, k)

TMkp(l—a) | Ok  wo ¢\ (1-a)
D

Z—_
4 ko (1 + Oé)
de modo que, no PCQ (V' = V() temos excitagoes com a seguinte dispersao:

-5 (1) 5 em

Este tipo de relacao de dispersao com amortecimento finito nao é usual, e deixaremos

2
_ (4 Ep B ke (1 — )

a discussao deste caso para um trabalho futuro.

Numa segunda situacao, se k¢ < u/vp, fisicamente temos que k¢ nao engloba nenhu-
ma das bandas além da banda a original em torno do qual a integracao em k é feita.
Lembrando que k¢ nos fornece a menor escala de energia do sistema, esta € a situacao mais
interessante. Numericamente encontramos que a parte imaginaria da susceptibilidade
neste caso ¢é nula, ou seja, nao ha amortecimento das excitagoes.

Podemos escrever o critério explicitamente:

aa Wo q\* Ep
1 = Uy <O’O>{1+ﬂ_(5) EF(O(,V,;L,I{;F)}, (5.73)

ou ainda,

2
FE
Ve -V = VC{ﬂ - (i) —FF(Oéa V,u, kF)}> (5.74)



de modo que, no PCQ (V' = V() temos excitagoes com a seguinte dispersao:

2

F
wo= (L) ZER(,V, u kr). (5.75)

kp 2

Reescrevendo de forma mais conveniente:
2
wo = 4;1%17(@, V, i, kp), (5.76)
podemos identificar:
2m

exc — —a; .77
" F(Oé, V7 M, kF) ( )

ou seja, as excitagoes possuem uma massa que ¢ duas vezes a massa das particulas da
banda mais estreita (mais pesada) normalizada pela quantidade F(«,V, u, kr), de forma
que mez. ¢ menor que a massa das particulas da banda mais larga.

No capitulo 2, foi mostrado que o expoente dinamico z pode ser obtido através de
uma simples andlise de escala, de acordo com os trabalhos de Hertz [3]. Da forma da
susceptibilidade generalizada encontrada, temos que ela apresenta dependéncia linear na
frequéncia e quadréatica no comprimento de onda. A dependéncia da energia livre com
estes parametros deve ser da mesma forma, ja que a susceptibilidade generalizada pode
ser encontrada como uma derivada segunda no campo ficticio (varidvel conjugada a esta
grandeza). Assim podemos supor uma transformacao de escala para os vetores de onda
¢ = qc' e uma tranformacdo para as frequéncias wy = woc’* onde z é o expoente dinamico
que queremos determinar. A susceptibilidade reescrita convenientemente e reescalada fica,

sabendo que a energia reescala com c?:

2
wo q Er
aa (2 =y 1+ 2 (L) ZEF(o, Vo, k
X (qvw()) X (070){ +2M (kF) 4,u (Oé, s My F)}

U
G (AN Er, o =
%aa 2q,w = %azz 0,0 1+—~—(~—) —,VF Oé,V,ﬁ,k
(2q,wo) ( ){ o ) i ( F)
= X*(0,0)c 2 14 D=2 (D 2@F(avu kr) b
) 2” ]’CF 4,“ » Vo M

(5.78)
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Como a energia livre reescalada deve ser proporcional & energia original (no caso a
susceptibilidade generalizada), ou seja, invariante de escala, temos que os termos entre

colchetes devem reescalar por um mesmo fator. Para que isso aconteca temos a condigao:
F = = z=2, (5.79)

de forma que podemos determinar o expoente dinamico z = 2. Este é um resultado
muito importante, pois nao pode ser previsto por estudos dentro de uma aproximagao de
campo médio. Este expoente possibilita a previsao do comportamento do sistema a baixas
temperaturas e sobre a trajetéria critica. Conhecendo o expoente z podemos determinar

a dimensao efetiva:
4, se d=2
desy =
5, se d=3
Note que essas dimensoes efetivas estao acima da dimensao critica superior, d., = 4, e
desta forma os expoentes criticos apresentarao valores de expoentes de campo médio, de
acordo com a tabela 2.1.
Da defini¢ao de linha de crossover, temos que o expoente que governa esta linha é
¢ = vz, assim neste caso temos ¢ = 1, ja que o valor de v em campo médio é 1/2. Final-

mente, com estas informagoes podemos construir um diagrama representativo dete tipo de

transicao de fase quantica para sistemas supercondutores multi-bandas com hibridizacao.
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Trajetoria Critica

|
Linha Critica |
1 Metal Normal
o [V-V | *
I Linha de Coeréncia
o« [V-V |

|

V. V

Figura 5.6: Diagrama de fases para sistemas supercondutores multibandas com hibridizagao.

Podemos agora prever o comportamento do calor especifico sobre a trajetoria critica

a baixas temperaturas. Lembrando que a energia livre é definida como:
J o< lg(T)FF(2), (5.80)

onde F(t) é uma funcio de escala e t = T/|g(T)|"*. Para a energia livre ndo divergir ao
longo desta trajetéria, em g = 0, temos que a funcao de escala deve ser uma poténcia de
t de forma a cancelar a dependéncia explicita em ¢(T"). Se supomos
~ T @
F(t) = <—> , (5.81)
|9(T)[
utilizando a relacao de hiperescala, Eq. 2.40, temos que z = (d + z)/z, de forma que a

dependéncia com a temperatura fica:
foc T+2)/=, (5.82)

O calor especifico pode ser encontrado derivando-se a energia livre em relagao a tem-

peratura:

c 8

= _W o T(d+z)/z—2 — T(d_z)/z, (583)
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de forma que, para o valor de z = 2 temos:

TInT se d=2,
732 se d=3,

o que é esperado de uma excitagao bosonica com relacao de dispersao quadratica, como
¢ verificado também no caso de fonons [6].

Ainda pelo motivo de nossas excitacoes se tratarem de bosons com relagao de dispersao
quadratica, podemos comparar nossas excitagoes com o caso ja bem conhecido de magnons
para estudar o espalhamento de elétrons e analisar o comportamento da resistividade. No
caso de magnons sabe-se que a dependéncia da resistividade com a temperatura apresenta
dois comportamentos: um referente ao espalhamento eldstico com dependéncia em T2, e
outro referente ao espalhamento ineldstico com dependéncia em T%/2 [32].

Trabalhos relativos a supressao da fase supercondutora por desordem também en-
contram o expoente dinamico z = 2, [10][11]. Apesar da concordancia no resultado do
expoente dinamico, [11] analisam seus sistemas no limite de acoplamento fraco, e somente
[10] analisa também o caso de acoplamento forte. Ramazashvili e Coleman encontram
no limite de acoplamento forte em d = 3 que a correcao na resistividade teria o com-
portamento T, e além disso preveem a correcao no coeficiente do calor especifico com
dependéncia na temperatura como 7°/2, de acordo com o encontrado neste trabalho. J4
Mineev e Sigrist analisam o limite de acoplamento fraco e encontram uma corre¢ao para
a resistividade em T~/2 com a temperatura, e outras grandezas termodinamicas que nao
podem ser analisadas partindo do tipo de andlise que propomos.

Estes comportamentos, do calor especifico e da resistividade, podem ser verificados
experimentalmente, sendo entdo uma maneira de validar nosso estudo (apesar da medida
de calor especifico ser extremamente dificil de ser realizada). Particularmente para o
material C'eColns_,Sn, verifica-se o comportamento com a temperatura acima da linha
de coeréncia como T%/2, de acordo com os resutados encontrados neste trabalho em trés

dimensoes.

68



Capitulo 6

Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho formalizamos um método para a introducao de perturbagoes com de-
pendéncia temporal na prescricao tradicional do método da equagao de movimento para
fungoes de Green. Esta metodologia mostrou-se de acordo com outros métodos ja ex-
tensivamente utilizados, pois obtivemos os mesmos resultados para as fungoes resposta
que aqui chamamos de susceptibilidade generalizada. A vantagem deste tratamento é
lidarmos apenas com propagadores de um corpo e nao de dois corpos como nos demais
casos.

Utilizando este método analisamos um sistema supercondutor multi-banda com uma
perturbagao dependente do tempo, o que permitiu estudar o sistema além de um trata-
mento de campo médio. Expandindo a susceptibilidade generalizada em poténcias de ¢ e
wy foi possivel verificar como a frequéncia entra nas excitacoes e encontrar um expoente
dindmico z = 2. Pudemos determinar a forma da linha critica e da linha de coeréncia
a baixas temperaturas e estudar o comportamento do calor especifico sobre a trajetoria
critica, encontrando C' o< T'InT para d = 2 e C' o< T%/? para d = 3. Quanto ao compor-
tamento da resistividade, temos uma dependéncia de T2 e T2 devido a espalhamento

elastico e inelastico, respectivamente, em d = 3.
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Este trabalho motiva um estudo mais aprofundado de como a perturbacao influenciara
a forma da linha critica a baixas temperaturas, além de estudos de outros sistemas através
deste formalismo para perturbacoes dependentes do tempo, como por exemplo sistemas

com interagao inter-banda ou simetrias do parametro de ordem além da simetria de onda-s.
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Apeéendice 1

Seguindo a notagao do trabalho de Zubarev [21], definimos as fung¢oes de Green retardada

e avancada como
Gra(t,t) =< A(t)|B(t) >"= Fi0(t — t'){[A(t), B(t)])r, (6.1)
onde 6(t — t') é a funcao de Heaviside:

, 0, t<t,
ot —t') =
1, t>t.

A(t) e B(t) sao operadores na representacao de Heisenberg, que obedecem *

A(t) = et A= (6.2)

com H = H — uN, sendo A o operador na representacao de Schrodinger, p o potencial
quimico e N o operador ntmero. E importante explicitar que tal hamiltoniano é inde-
pendente do tempo, ou seja, representa um sistema em equilibrio. O comutador pode ser

exXpresso como
[A, B] = AB — 1BA, (6.3)

onde n = 4+, dependendo se estamos tratando de bésons ou férmions. A média (...)r é

realizada sobre o ensemble grao-canonico

(A)yp = 27 Tr{e P AY, (6.4)

! Ao longo deste trabalho assumimos A = 1.
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com
= = Tr{e "M}, (6.5)

sendo = a fungao de parti¢do e f = 1/kgT, onde kp a constante de Boltzmann e T a

temperatura.

6.1 A equacao de movimento

A partir desta definicao, conhecendo a equacao de Heisenberg para operadores:

dA(t
AW ), ), (6.6)
dt
pode-se encontrar a equagao de movimento para as FG, derivando a definicao em relagao
ao tempo
d
Z% < AW)|B(t') >™*=4(t — t'){([A(t), B(t)])r+ < [A(t), H]|B(t') >"* . (6.7)

onde 0(t — t') é a fungao delta de Dirac, que é a derivada da fun¢ao de Heaviside.

Como essencialmente as FG envolvem tragos de operadores, considerando a pro-
priedade ciclica do trago, temos que estas fun¢oes dependem apenas de (t — t'). Desta
forma é possivel encontrar uma representacao espectral para as mesmas. Definindo a

tranformada de Fourier e sua inversa:

Grat —1) =< A(t)|B(t') >"= / Gra(Q)e™=13Q, (6.8)
1 [ .
Gra(Q) =< A|B >5'= > / Gra(T)e 7 dr, (6.9)

a equacao de movimento também pode ser escrita como:
r,a ]‘ r,a
Q< A|B >q"= %<[A,B]>T+<< [A, H]|B >¢", (6.10)
para isso a funcao delta foi escrita em sua forma integral:

5(t) = - /_ g (6.11)

T o .
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6.2 A funcao de correlacao

Além da equagao de movimento, uma outra identidade essencial é a que relaciona as

FG com as fungoes de correlagao temporal, definidas como
Fap(t —1t') = (A{t)B(t"))r. (6.12)

Realizando explicitamente as médias sobre o ensemble grao canonico, somando sobre

os autoestados de H denotados por:

Hlp) = Eulp), (6.13)
temos:
Fpa(t' —t) = (B{)AM)r == (vle”™B(t)A(t)|v)
- == Z V|61Ht Be~ iHt |M><M|€thA€ th| > —BE,

= Z | Blja) {u| Alwye OB i B B0, (6.14)

v

Analogamente:

Fap(t—t) =71 (v|Alu)(p|Blv)eFr B Ful =) (6.15)

vp

Note que trocando v por p em Fpa(t' — t) obtemos:

Fpa(t =) = 213 (ulBly) (o] Alu)ePreiB-E0-0) (6.16)
uv

Introduzindo também a definicao de densidade espectral como a transformada de

Fourier da fungao de correlagao:

1 [ |
Jpa(w) = oy Fpa(T)e ™7dr
I 6B, [T (BBl
= o= §Wj<u|B|u><u|Aw>e / K ar
= =S (B (Ala)e PBE(E, — B, — w) (6.17)
7 p)e v p— W)
/J/V
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temos
Jpa(w) = Jap(w)e?, (6.18)

com w = E, — E,,. Assim, com apenas uma das densidades espectrais podemos encontrar
ambas as fungoes de correlagao, Fap(t —t') e Fpa(t' —t).
Relacionando agora as tranformadas de Fourier das FG com sua representagao espec-

tral, escrevendo-a explicitamente dentro da integral:

1 o0

Gra(Q2) = o | dre" ™ (F0)0(r){(A(T)B(0))r — n{B(0)A(7))1})
I / " o (w)(e% — n)% / " drel gy, (6.19)

Para realizar a integral em 7, usemos a seguinte representagao integral para 6(7):
i 0 efiX‘r
2 J_o X £ ie

0(7) dX e — 07", (6.20)

com o sinal + para o caso da FG retardada ou avancada, respectivamente. Realizando a

’ Q w :l: Z( ’

6.21
o | (6.21)

Assim, vemos que a FG retardada pode ser analiticamente extendida ao semiplano
complexo superior, e a FG avancada ao inferior, cobrindo assim todo o plano complexo.

Com isso podemos escrever:

GO +ie)— GQ—ie) = — Oo(eﬁ“’—n)J(w){Q ! ! }dw.

2 —w—l—ie_Q—w—ie

—00

(6.22)

Usando a relagao:

L _p <i> T ind(z), (6.23)

T =+ i€ 27
temos:
G(Q+ie) —G(Q—ie) = —i /_OO (€7 — 1) J(W)§(Q — w)dw
= —i(e" =) J(Q). (6.24)
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Assim:

G(Q+ie) — G(Q — ie)

J(Q) =i s ., e— 0T, (6.25)
a partir da qual obtemos:
Foalt —t) =i / Glw+ Zeﬁ) = Glw =19 - g, (6.26)
—00 e’ — n

Desta forma, é possivel relacionar a intensidade espectral com as transformadas de
Fourier das FG. Escrevendo de forma mais conveniente para o caso de férmions e opera-

dores hermitianos, temos o chamado teorema do salto:

(A(t)B(0))r = F,, [< A(t)|B(0) >] =27 /OO Im < A(t)|B(0) >, e ™" f(w)dw, (6.27)
onde f(w) é a distribui¢ao de Fermi-Dirac:
flw) = ﬁ (6.28)
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Apendice 2

A partir do resultado para o caso de apenas uma banda (hibridizagdo nula), temos uma
susceptibilidade semelhante & encontrada por Thouless [18] por meio de teoria de per-
turbacao. Tal susceptibilidade é escrita na forma:

5~ (L= Slebio) = Fle ) 62

k (G%Jrq + 6%7(] - wo)

XVo(2¢,wo) =

sendo wy uma frequéncia complexa, dada por wy + in. Escrevendo as f(w) em termos de

tangentes hiperbdlicas:

tanh (B k“) + tanh (6 ko q)

(6.30)
(€hq T kg — wo)

1
aa
XV—>O QQ7WO - 5 E
k
Passando de soma para integral usando a prescri¢ao usual e escrevendo as relagoes de
dispersao quadraticas explicitamente:

1 V krp+kco ) 1 2
XTo(2q,wo) = 5(27)3/1@ k dk/_ldcosﬁfo do x

r—kc
tanh <%(k2 — k% + 2kqcos 6 + q2)> + tanh ( ~(k* — k} — 2kqcos 6 + q2))
(k2 =k + ¢?) —wo ‘

X

(6.31)

Integrando em ¢ e separando as integrais em cosf e k:

1y krtke | 1 !
Vo(2q,wo) = = / k*dk / dcosf x
Xl o) 2 (27T)2 kp—kc mL(k —kp+q?) —wo

X {tanh (45; (k* — k¥ + 2kq cos 0 + ¢ ) + tanh

— k7 —2kqcosf + qQ)) } .
(6.32)
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Renomeando de forma conveniente:

x = cosb, (6.33)
_ Bkq

A = Sy (6.34)
_ B e 2 oo

B = yr (k" — kx4 q°), (6.35)

a integral em cos @ fica:

1
Losg = / dx tanh (B + Ax) + tanh (B — Ax)

In cosh( B + Az)  Incosh(B — Ax) !
- | b
B 21 [cosh B+A)1
A |cosh(B — A)

_ dmy | cosh(g (K = kf + ¢* + 2kq)) (6.36)
 PBkq | cosh(;2- (k2 — k% + q2 — 2kq)) | '
Voltando a x{*,(2¢, wo):
2mg  V
aa 2 — a
XV—>O( q, WO) Bq (277')2 X
krp+kc 1 cosh k2 — k2 + 2 + 2k
x / kedk— . o | oG (2 — K+ 62+ 2ka) | (6.37)
kp—kc (k= ki +¢*) —wo cosh(m(lc2 — k% + ¢* — 2kq))

Como estamos integrando num pequeno intervalo em torno de kg, é conveniente tra-

balhar com as relagoes de dispersao linearizadas (k* — k%)/m, ~ vp(k — kp):

o2m, V  [krtke 1
XV o(2q, w :——/ krdk p X
Vool 0) Bq 27)* Jip—ko g (2up(k — kp) + L — wy)
cosh(Z(vp(k — kp) + 2‘17(1 + :TZ)) (6.38)
cosh(Z((vp(k — kr) + 52— — £4)) | '
Fazendo a mudanga de variavel y = vp(k — kp):
2mokp YV /UF’CC 1
aa—> 2q7w = A N0 d X
Xv 0( 0) 6UFq (27‘(‘)2 - y(zy N q_2a _ u)o>
cosh(Z(y 4+ ;- + k¢
x In [ (52 (y 2ma nza)) , (6.39)
cosh(5((y + m — b))
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No limite de baixas temperaturas, § — oo, podemos aproximar:

Incosh (...) &~ |...|, (6.40)
de forma que:
mokr  V /kac 1
Xv—o(2¢,wo) = —— dy 5 X
Vool o) vrq (27)* J ke (2y + A= —wo)
2 k 2 k

< lly+ 0+ 2Ly + L2 (6.41)

2m, My 2mg Mg

A esta altura é conveniente ja separarmos as partes real e imaginaria de x{%_,(2¢, wo),
lembrando que wy é uma quantidade complexa que pode ser escrita como wq + i1 e usando

a Bq.6.23:

mokp YV [UFhC 1
Re|[x\".0(2q,wo)] = ——/ dy X
XP0(20: w0)] vrq (2m)2 ) _pke (29 + fTi — wo)
2 2
q kq q kq
— - - — 6.42
X[‘y+2ma+ma ‘y+2ma ma]’ (6.-42)
makF V vrkc q2
I o (2 = — dyd(2 —_— = X
o2 0] = w5 s [ sty + -~ )
2 k 2 k
|y + 10—+ 2y LT (6.43)
2m, Mg 2m, My

Analisando primeiramente a parte real, a integral em y pode ser feita de forma mais
. . ., 2
conveniente se fizermos mais uma mudanga de varidvel, v = 2y + - — wy:
a

q2

makp YV /%F’Cc*mawo 1
Relx¥" . 0(2q,wp)| = ———— dv— X
[XV 0( 0)] QUFq (271')2 —QUFkC'i‘,ZTQa_WO v
v wy kpq v o wy kg
— 4+ 2 — o2 6.44
% { st Tl T2 T } (6.-44)

Esta integral pode ser facilmente resolvida tomando-se cuidado com os médulos no

integrando, o que nos levara a separar a integral em duas regioes, dependendo do sinal do
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mesmo. Calculando as integrais e impondo os limites de integracao obtemos:

2
V_k%{ 2q w1 ln([(q/wEF—wO] —vg,kg)

R aa 2 — o 1 ~v

2 2(q/k;F)E’F—w0
 Er n (2 (q/kr) EF + wo) }'(6'45)

Analisando agora a parte imaginaria de x{*,(2¢, wp), a integral em & envolve fungoes

delta de Dirac e resulta em:

mekr V wo kg wo  kq
] aa 2 — JE— _ —_— |  — 6.46
m[XV_>(]( q,wo)] g VErq (27‘(’)2 |: 2 My 2 my ’ ( )
que, no caso de wy < 2kpq/m, resulta em:
ng 1 wWo
I aa 9 — F_- U 6.47

e a susceptibilidade total pode ser escrita como:

2
vkl 2 e 1y (lla/he) B -] - ik
872 Erkr  wvpqEp 4(q/kp)’ B} — w3

2 (2<Q/k3F)EF_WO)+m_&L}. (6.48)

_E_F 2(q/kr) Er 4+ wy Vpq Lp

De acordo com esta equacao, para o caso de um parametro de ordem homogéneo, ou
seja, ¢ = 0, temos que % ,(2¢, wp) diverge no limite wy — 0 devido ao primeiro logaritmo,
assim como Thouless mostra em seu trabalho [18]. Desta forma, a partir da expressao do
critério para o surgimento de supercondutividade observa-se que a intensidade da interacao
atrativa U pode ser arbitrariamente pequena para que exista supercondutividade, e neste

caso nao temos uma transicao de fase quantica.
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