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Resumo

Ha grande dificuldade para se compreender os supercondutores de alta tempera-
tura (HTSC): Uma delas é a conexao das correlagbes que aparecem no estado normal,
conhecida como pseudogap, com a origen da supercondutividade com temperatura
critica T, elevada. A grande pergunta é se o pseudogap, que se manifesta em muitas
formas diferentes, mas geralmente aparece em experiéncias de tunelamento, como
uma supressao da densidade de estados de quase-particulas, abaixo de uma tempera-
tura caracteristica 7™, tem haver ou nao com a origem da supercondutividade. Uma
experiéncia muito interessante e intrigante é o efeito Nernst no estado normal, isto
é, acima de 7. Esse efeito mostra o movimento de vortices o qual ocorre geralmente
em supercondutores normais somente abaixo de 7.. Nossa proposta para o motivo
do surgimento desse fenomeno acima de T, para os HT'SC é devido a inomogenei-
dade desses materiais. Como os HTSC apresentam uma variacao local na densidade
de cargas, ha, como consequéncia, uma distribuicao de temperatura criticas locais
T.(r;). O inicio do sinal Nernst é o inicio da supercondutividade (7 que &, portanto,
a maior das T.(r;)) em regioes isoladas e a transi¢ao supercondutora ou resistiva se
d& quando as regides supercondutoras percolam. Calculamos o inicio (ou onset) da
supercondutividade por dois métodos: Primeiramente usamos um formalismo do
tipo BCS, governado por um Hamiltoniano de Hubbard, para derivar a dependéncia
de T com a dopagem. Posteriormente, usamos um formalismo do tipo BAG que
tem a vantagem de realizar calculos locais em uma rede com tamanho finito. Mos-
tramos que o diagrama de fase pode estar em boa concordancia com os resultados

experimentais.



Abstract

A central issue of high temperature superconductors (HTSC) is the connection
of normal state correlations, referred as the pseudogap, to the origins of high 7.
The big question is whether the pseudogap, which manifests in many different forms
but usually is presented, as it is seen in tunneling experiments, as a depletion of
the quasiparticle density of states below a characteristc temperature 7™, has to have
or not with the superconductivity. A very interesting and puzzling experiment is
the Nernst effect in the normal state above T.. It shows a drifting of the vortices
which usually occurs in normal superconductors only below 7,.. Our assuption is
that it is meassured above T, for HT'SC because these material are inhomogeneous.
As the HTSC present a local variation in the charge density, it has a distribution
of local critical temperatures. The onset of the Nernst signal is the onset of su-
perconductivity (7% that it is the greater of T,(r;)) in isolatades islands and the
superconducting or resistive transistion occurs when the superconducting islands
percole. We calculate the onset of superconductivity by two methods: firstly we use
a BCS formalism, governed by a Hubbard Hamiltonian, to derive the dependence of
T with the doping level. Than we use a BdG formalism which has the advantage to
make local calculations in a mesh with finite size. We show that our derived phase

diagram can be in good agreement with experimental data.
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Capitulo 1

Introducao

O fenomeno da supercondutividade foi descoberto em 1911 pelo fisico holan-
dés Heike Kamerlingh Onnes [1] ao perceber que certos elementos metélicos, como
por exemplo o estanho, o merciirio, o chumbo, o vanadio, o zinco, e o tungsténio,
apresentavam resisténcia zero quando resfriados a temperaturas proximas do zero
absoluto. No caso do merctrio a temperatura é de aproximadamente 4K. Uma ou-
tra caracteristica dos supercondutores é a capacidade de expelir as linhas de campo
magnético de dentro do material. Esse efeito é chamado de efeito Meissner, desco-
berto em 1933 por W. Meissner e R. Ochsenfeld [2]. Assim, os supercondutores, além
de serem condutores perfeitos, sao também, diamagnéticos perfeitos. Com relacao a
esse efeito, sabemos que existem dois tipos de supercondutores: Os supercondutores
do tipo I, onde o efeito Meissner é total, e os supercondutores do tipo II, onde existe
uma regiao em estado supercondutor em que hi uma pequena penetracao das linhas

de campo magnético para dentro do material.

A partir dessa descoberta muitas teorias surgiram para tentar explicar as propri-
edades bésicas desses materiais relacionadas com a supercondutividade. Em 1935
F. e H. London [3] desenvolveram uma teoria para explicar estas duas propriedades,
mas s6 em 1950 houve uma primeira sugestao visando o entendimento tedrico do
fenomeno da supercondutividade. Foi proposta, por V.L. Ginzburg e L.D. Landau,

uma teoria fenomenologica para explicar as propriedades termodinamicas da tran-
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si¢do do estado normal para o supercondutor [4]. V.L. Ginzburg ganhou o prémio

Nobel de 1962 por esse trabalho.

Apesar dessas primeiras teorias fenomenologicas, o fendomeno da superconduti-
vidade comegou realmente a ser entendido em 1956, quando Leon Cooper [5] teve a
idéia de que os elétrons que transportam a corrente se associam em pares enquanto se
deslocam pelo material. Esses pares sao conhecidos como pares de Cooper, e sao eles
os responsaveis pela corrente supercondutora em materiais a baixas temperaturas.
Cooper sugeriu que a atragao entre os elétrons, necessaria para a formacao desses

pares, poderia ser mediada por fonons, excitacoes da rede cristalina do material.

Em 1957, John Bardeen, Leon Cooper e Robert Scrieffer [6] apresentaram uma
teoria microscopica onde os pares de elétrons ligados transportam a supercorrente
e que existe um "gap'"de energia separando os elétrons emparelhados dos elétrons
normais. Esse gap aparece abaixo da temperatura critica supercondutora 7, e é
uma caracteristica intrinsica dos supercondutores, conforme demostrado por varios
experimentos como o de tunelamento |9], por exemplo. Essa teoria ficou conhecida
por teoria BCS e teve enorme sucesso, explicando muito bem o comportamento dos
materiais supercondutores conhecidos até a década de 80 do século passado (su-
percondutores usuais). Mas, em 1986, J.G. Bednorz e K.A. Miiller |7] descobriram
novos compostos supercondutores a base de 6xidos de lantanio e bario, com tempe-
raturas criticas mais elevadas. Comeca entao, a partir desse momento, a fase dos
supercondutores de altas temperaturas criticas (HTSC) e até o presente momento

nao ha uma teoria de consenso para explicar suas propriedades nao usuais [8|.

1.1 Os HTSC e o pseudogap

Os compostos pais dos HTSC sao isolantes anti-ferromagnéticos, porém, com
uma dopagem p, eles passam a ter caracteristicas de metais e apresentam uma fase
supercondutora. Para o composto pai LasCuOy, por exemplo, com uma dopagem
p de Sr, temos Lap_p)ST,CuOy. Apesar das variagoes e dos diferentes tipos de

familia de compostos, o diagrama de fase da temperatura 7' vs a dopagem p, como
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mostra a figura 1.1, é praticamente universal. Na figura 1.1, Ty é a temperatura de

Néel, relativa a fase antiferromagnética isolante.

TH

VY

Figura 1.1: Diagrama de fase dos cupratos: fase AF e SC. Ty ¢é a temperatura de

Néel e p é a concentracao de buracos nos planos de CuQO,

Além disso os HTSC apresentam uma série de propriedades muito estranhas
OUu nao convencionais que geraram varias pesquisas experimentais e teéricas. Uma
propriedade bem caracteristica ¢ a presenca de um gap na densidade de estados que
persiste acima da temperatura critica 7, até uma temperatura 7. Conforme vimos
acima, para um supercondutor normal, tal gap deve se anular para temperaturas
maiores ou iguais 7.. Como acima de 7, o material tem uma resisténcia nao nula,
esse gap ficou conhecido como pseudogap [9], caracterizado por T* (temperatura
de pseudogap) e apesar de ser muito pesquisado ainda nao ha uma explica¢ao de

consenso para sua existéncia.

O pseudogap tem sido observado por diversas técnicas experimentais, como por
exemplo, experimentos de ressonancia nuclear magnética, espectroscopia de tunela-
mento e técnicas de ARPES [10, 11]. Atualmente existem varias propostas para o
diagrama de fase e duas delas mais populares podem ser vistas na figura 1.2 [12].
Em 1.2(a) o pseudogap é um estado normal de gap onde T* decai de uma valor alto
em baixa dopagem, terminando num ponto critico quantico e, portanto, nesse tipo
de cenario, diz-se que o pseudogap ¢ totalmente independente do gap supercondutor;
Na figura 1.2(b) a existéncia de um pseudogap é atribuida a incoeréncia de fase, e

T. ¢ muito menor que 7™ devido a forte separacao de fase.
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0.1 0.2 0.3
concentragio de buracos, p

Figura 1.2: Dois possiveis cenérios para o diagrama de fase de um HTSC. (a)T™
cai abruptamente a zero em uma dopagem critica. (b)7T* se funde com T, na regiao

sobredopada e T3 associado a um pequeno pseudogap [12].

Cada uma dessas técnicas detectam valores de T™ diferentes, devido ao fato de
que diferentes experimentos sao capazes de detectar diferentes propriedades desses
compostos, mas todos evidenciam a existéncia de um gap em uma regiao de estado
normal (pseudogap). Apesar disso, sua participagdo na origem da supercondutivi-
dade, sua influéncia nas propriedades fisicas dos HTSC e sua influéncia nas altas
temperaturas criticas observadas ainda sao uma grande questao em aberto na fisica
dos HTSC. Uma pista para o entendimento desse fendmeno, e para o surgimento de
uma teoria microscopica para esses compostos, é de que os HTSC apresentam uma

distribuicao inomogénea de cargas, como veremos na secao seguinte.

1.2 A inomogeneidade

Muitos experimentos nos mostram que os supercondutores de altas temperaturas
criticas apresentam uma inomogeneidade intrinsica na distribuicao de cargas nos
planos supercondutores [13, 14, 15]. Essa inomogeneidade pode estar presente na

forma de tiras (stripes) [16, 17| ou em uma forma granular [18, 19]. Resultados
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obtidos através de medidas de difragao de néutrons de Bozin et al. [20], mostraram
que a distribuicao de cargas nos planos de CuOs; de compostos a base de lantanio
na regiao 6tima e subdopada é inomogénea. Ja para as regioes sobredopadas a
distribuicdo de cargas se torna mais homogénea [15|. Vale ressaltar que, apesar de
muitos experimentos nos mostrarem uma inomogeneidade intrinsica nos planos dos
HTSC, alguns grupos consideram esses resultados apenas como simples efeitos de
superficie [21]. Portanto, para que uma teoria se desenvolva levando em conta a
inomogeneidade (sendo intrinsica aos HTSC) é necessario que essas questdes sejam

completamente resolvidas.

Nessa tese serd desenvolvido um estudo tedrico de uma outra propriedade nao
convencional dos HTSC: o efeito Nernst [23, 24, 22|. Como o problema é bastante
complexo e provavelmente também é uma consequéncia da inomogeneidade desses

materiais, iremos desenvolver dois métodos tedricos que descreveremos mais adiante.



Capitulo 2

O Efeito Nernst

2.1 Aspectos Gerais

E sabido que os supercondutores cupratos sio do tipo-II, e que com a aplicacio
de um campo magnético B = poH, ocorre o aparecimento de vortices. Para valo-
res de campo proximos de um certo campo critico Hee(T'), num dado intervalo de
temperatura, os vortices passam a existir em uma fase liquida, estado com maior

excitacao . Com a aplicacao de um gradiente de temperatura —V7', a temperatura

Figura 2.1: Geometria do experimento de Nernst. Vortices (discos com vetor) se
movimentam com velocidade v na diregao do gradiente de temperatura —V'T" na

presenca de um campo H.

T < T, os vortices tendem a se deslocar através do material para as regidoes mais

frias com uma velocidade v. Devido ao efeito Josephson, esse movimento gera um

14
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campo elétrico E = B X v expresso em termos do campo magnético aplicado B e
da velocidade v dos vortices, como mostrado na figura 2.1 [23]. Esse campo e sua

correspondente diferenca de potencial V', sao possiveis de serem medidos.
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Figura 2.2: Diagrama de fase para o LSCO com temperatura 7,. Regiao onde se
detecta o efeito nernst com temperaturas compreendidas entre T.(circulos pretos) e
T, (circulos brancos) [23|. Os valores proximos as linhas pontilhadas sdo medidas do
coeficiente nernst v para diferentes temperaturas. Com o aumento da temperatura,

ocorre a diminuicao desses valores.

Em geral o aparecimento desse campo elétrico E, sempre para T < T,, é chamado
efeito Nernst. Para campos magnéticos baixos, o sinal desse efeito, que é dado por
E,/|VT|, aumenta linearmente com o campo B, mas a medida em que o campo
magnético aumenta, a curva E, vs T tende a uma curvatura negativa. E definido
também um coeficiente Nernst v = E,/|VT'|B dado pela razao entre o sinal do efeito
Nernst e o campo B, para campos magnéticos baixos, e uma temperatura 7}, onde é
detectado um sinal Nernst. 7, < T, para os supercondutores de baixa temperatura,

mas para os cupratos 7, pode ser bem maior, conforme a figura 2.2
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Para os supercondutores em geral, temos que vortices s6 aparecem quando o
material estd no estado supercondutor, isto é, em regidoes abaixo da temperatura
critica T,, portanto nao é esperado o aparecimento de vortices em regioes acima de T,
(estado normal). Mas, diferentemente do esperado, muitos experimentos mostraram
sinais desse efeito a temperatura bem acima de 7, [14] em cupratos supercondutores,

conforme mostrado nas figuras 2.2 e 2.3 e como discutido nas referéncias [23, 24].

120 T L] T T
Bi,Sr, La CuO,

100

80

1
— ansal
T

40

10 08 06 04 0.2 0.0
dopagem p

Figura 2.3: Diagrama de fase para o Bi2212 com temperatura 7,. Regiao onde se
detecta o efeito Nernst com temperaturas compreendidas entre a linha soélida para

T, e T. [23]. A linha solida para T, é obtida por Ono et al. [25].

A causa do aparecimento de vortices a temperaturas acima de 7, nao tem uma
explicagao de consenso, mas pode ser devido a inomogeneidade caracteristica dos
cupratos supercondutores, onde as diferengas dentro do composto fazem com que
essas medidas apresentem variagoes em relagdo a sistemas homogéneos [14]. Em
regioes de temperatura compreendidas entre 7. e T, pode ocorrer o aparecimento de
regioes supercondutoras isoladas no material. A existéncia dessas regides supercon-

dutoras nao indicam que o material ja tenha se tornado supercondutor, no sentido

de poder transportar uma corrente sem dissipacao , mas, devido a diferentes valores
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das densidades locais p(r;) e de uma temperatura critica local, elas explicariam o
deslocamento dos vortices em certos lugares onde o material seria localmente super-
condutor e o consequente aparecimento de uma voltagem. A medida em que T se
aproxima de 7T, essas regioes comecam a se agrupar formando regioes supercondu-
toras inomogéneas maiores, até que o composto como um todo vira supercondutor
ou, pelo menos, uma corrente sem dissipacao consegue percolar através do material.

Isso explicaria a diminui¢ao do coeficiente Nernst v mostrado nas figuras 2.2 e 2.3

2.2 Motivacoes

Como vimos na se¢ao anterior, o aparecimento de vortices em regioes compre-
endidas entre 7T, e T, pode ser explicado pelo surgimento de ilhas supercondutoras
causado pelas diferentes densidades de carga locais nos cupratos. Sendo assim, jun-
tando a discussao desse capitulo com a do capitulo 1, iremos identificar 7, com
T3, isto é, a mais alta T,(r;). Assumiremos a hipotese que essas inomogeneidades,
detectadas em muitos experimentos [13, 14, 22|, sdo intrinsicas a todos os HT'SC,
devido ao fato que eles apresentam um diagrama de fase universal. Note que, como
exemplo, o diagrama do efeito Nernst é bem parecido em LSCO (figura 2.2) e em
Bi2212 (figura 2.3). Portanto iremos assumir que esses materiais sao compostos de
diferentes regices caracterizadas por uma dopagem local (densidade de cargas locais
p(r;)). Assim aparecem dois problemas: a estimativa da distribuigdo dessas regioes
e o calculo de T, para cada regiao . Nessa tese iremos assumir uma densidade de

cargas e realizaremos calculos de T,(r;) para as ilhas supercondutoras.

Usaremos entdo dois tipos de célculo de T,.(r;): Primeiramente iremos utilizar um
formalismo do tipo BCS, que normalmente é aplicado a um sistema "infinito", para
calcular T, das regioes de diferentes dopagens dos HTSC. Num segundo calculo
de T, iremos levar em conta o tamanho finito dessas ilhas, utilizando para isso
um formalismo mais apropriado, do tipo Bogoliubov-deGennes (BdG), que realiza

calculos locais em uma rede de tamanho finito.



Capitulo 3

Método BCS

3.1 A Hamiltoniana de Hubbard estendida

Iremos utilizar para esse método uma Hamiltoniana de Hubbard estendida que
contenha um termo com um potencial atrativo, pois como é observado, o estado
supercondutor requer a formacao de pares. Devido a forte repulsao Coulombiana no
mesmo sitio, consideramos além desse potencial, uma atracao de primeiros vizinhos

de origem fenomenologica, dessa forma temos

Z tijc ZUCJU+UanTnZl + Z ‘/Z]cwcja’cjff’cim (31)

({ig))o (ijyoo’

onde ¢!_(¢iy) € 0 operador Fermionico de criacio (aniquilacio ) no sitio i de uma rede
quadrada com projecao de spin ¢ podendo assumir os estados T e | e n;, = cjacw
¢ o operador densidade no sitio i. t;; ¢ a integral de hopping entre os sitios ((ij))
localizados em R; e R; = R; + 02, onde 02 conecta um sitio ¢ com seu primeiro
vizinho. Finalmente os potenciais U e V;; representam respectivamente a repulsao
Coulombiana no mesmo sitio ¢ e a interagdo entre os sitios (ij) primeiros vizinhos

no plano, separados pelo vetor ;.

Usando a transformagiao padrao para representagao de momentos [28]

tho = Y e e, (32)

%

18
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e fazendo também q = g — d, a equagdo (3.1) pode ser reescrita como

H = — Z ekczac;w +U Z CLTc;icg_qlckJqu
ko

kgq

+ Z ‘A//;ICLUC;U’CQ_QO'/C]C-‘F(]O" (33)

kqgoo!
onde

=Y 5, % (3.4)
62

¢ a relacao de dispersao para os portadores de carga na aproximagao tight-binding

e

V, = > Ve (3.5)
01
¢ a transformada de fourier do potencial Vj;.

Usando uma aproximacao de tight-binding e considerando calculos de até quintos

vizinhos, a equagao (3.4) pode ser reescrita como [26]

e, = —2ti(cos(kya) + cos(kya)) + 4ty cos(kya) cos(kya)
—2t3(cos(2k,a) + cos(2kya)) + 4t4(cos(2k,a) cos(kya)
+ cos(2kya) cos(kya)) + 4t cos(2k,a) cos(2k,a), (3.6)

que, através de valores especificos para ty,...,t5, é idéntica a relacao de dispersao
estimada por Shabel et al. |31], através de medidas de ARPES (angle resolved pho-
toemission spectrum) [27|. Nesta equagao consideramos idénticas as probabilidades
de hopping em ambas as direcoes x e y, mas probabilidades diferentes na direcao
xy.

Vamos agora analizar o termo 17,1 correspondente ao potencial de formacao de
pares. Sabemos que somente estados k perto da superficie de Fermi contribuem
significativamente para as somas dos termos de interagao da equagao (3.3), portanto
teremos que k+g = 0 e fazendo g — q = k’ obteremos que XN/q = \N/k_k/. Reescrevendo
‘719—1« como %(%_k/ +‘~/k+k/) e usando essas relacoes a equacao (3.3) pode ser reescrita

como

H=-— Z EkCLUCkG -+ Z ka/CLTCT_le,k/le/T, (37)
ko kK’
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onde

1 ~ ~
Viw =U + §(Vk,k/ + Vk+k’)- (38)

Considerando uma rede quadrada de parametro de rede a, os termos Vjy_x e Vi

podem ser escritos como
Ve = 2V (cos(k, — k.)a 4 cos(k, — k,)a) (3.9)

View = 2V (cos(ky + K.)a + cos(k, + k,)a), (3.10)

onde V representa um potencial atrativo. Com isso a equagao (3.8) fica como
Vi = U + 2V cos(k,a) cos(k,a) + 2V cos(kya) cos(k,a). (3.11)

Esta interagao V', diferentemente dos supercondutores usuais, nao se refere a nenhum
mecanismo especifico de emparelhamento dos pares. Portanto a natureza dessa
interacao atrativa nao é determinada por este modelo, em principio V' pode ser

qualquer mecanismo que produza uma interagao de primeiros vizinhos.

3.2 As equacoes BCS

Iremos agora introduzir a Hamiltoniana obtida na secao anterior para verificar
se ela nos levara a um estado supercondutor. Sabemos que o estado fundamental
de um gés de elétrons livres ¢ dado pelo total preenchimento dos estados permitidos
abaixo do nivel de Fermi onde Er = h%k%/2m é a energia desse estado. Todavia

com a presenca de um potencial atrativo esse estado se torna instavel.

Para compreender essa instabilidade consideremos dois elétrons com coordenadas
r; e rg, onde todos os outros N — 2 elétrons continuam sendo tratados como um
gés de elétrons livres. A fungao de onda desse par de elétrons pode ser escrita por
¥ (r; —ry). Generalizando nossa fungao para que todos os NV elétrons possam formar

pares podemos escrever

b = AG(rr — 12).b(rno — 1)1 D@ DN = 1N 1), (3.12)
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onde os elétrons estao agrupados em pares com spins opostos e A é um operador que
antissimetriza a fungao . A forma da funcao de onda (3.12) é muito complicada de
se operar, por isso iremos introduzir a transformada de fourier da funcao de pares

or) = gre™™. (3.13)

k

Dessa forma

ON =D D Gy Ghypen AT T N2 (1) (2 ) (N ). (3.14)

k‘l kN/Q

A funcio Aeki(rni—r2) eiknpev-1=rn)(1 1)(2 |)...(N |) nos fornece em que estado
de spin devem estar os N elétrons, isto é, um elétron ocupa o estado (k; T), um
segundo ocupa o estado (—k; |), um terceiro o estado (ky T) e assim por diante.

Este chamamos de determinante de Slater, formado pelos estados

(ki T)(=ki )(ka T)(=k 2 |)...(knya T)(=kny2 1) (3.15)

Podemos reescrever a equagao (3.15) utilizando a notagao de Wigner-Jordan

Tt T T
Ckﬁc—kli"'CkN/gTC—kN/gl¢07 (3.16)

onde o operador CLJ cria um elétron no estado (ko) atuando em um estado de vacuo

®o, enquanto que ¢y, atuando em ¢q resulta em cy,¢o = 0. Impondo as relagoes de

anticomutacao desses operadores, nossa funcao se reduz a

— (A 1 1
(bN = Z Z gkl"'gkN/2ck1TC—k1i"'CkN/zTC—kN/Ql¢O' (317)
k1 kg2

Essa forma da funcao de onda ainda é complicada de manipular, porém consideremos

a funcao geradora

¢ = C ]+ gryuclicla ) 0. (3.18)
k

onde C' é uma constante de normalizacao . Incorporando essa C' dentro do produtoério
0 e comparando a equagao (3.17) com (3.18) vemos que ¢y nada mais é do que a
parte de q~5 que descreve um estado de N particulas. Dessa forma temos que qg se

reduz a

g - H(uk + UkCLTCT_kl>¢Oa (319)

k
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com
Uk
i 3.20
w O (3.20)
e
uj + vy = 1, (3.21)

onde assumimos g, Uy e vy como reais, u; + vi = 1 assegura a normalizagio de 5 e
v? é a probabilidade de se encontrar um par supercondutor com momento k. Essa
funcao foi introduzida por Bardeen, Cooper e Schrieffer em 1957 e ¢ muito mais
simples do que ¢y. Para um ntimero grande N de particulas todos os calculos se

tornam menos complicados.

Sabemos que no estado supercondutor os pares de elétrons estao separados dos
estados de elétrons simples por um gap de energia (parametro de ordem Ay). Esse
gap, a temperatura nula, é obtido minimizando o valor médio da Hamiltoniana H,
porém como em qgo ntmero de particulas ndo é fixo, iremos minimizar (g\H—uN@),
onde u é o potencial quimico que por conveniéncia serd incorporado a €, de modo

que €, — € — u. Reescrevendo essa equagao em termos de ug e v, temos que

<$|H — ,uN|$) =2 Z exvp + Z Vi U U Uper Vg (3.22)
k kk!
Vizando minimizar essa equagio , considerando ui + v = 1 faremos a seguinte
transformacao
uy, = sin 6y, (3.23)
v = cos Oy, (3.24)

obtemos entdo que (¢|H — puN|¢) fica da forma

1
2 Z € cos? O + 5 Z Vi sin 20, sin 20 (3.25)
k kk!

9 ~ -
Fazendo agora 87<¢|H — puN|¢) = 0 temos
k

1
€L tan 29k = 5 E ka/ sin 291:’- (326)
k/
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Definindo
1 .
Ak = —5 ; ka/ Sin 29k’ (327)
Dessa forma
Ay,
tan 20, = —— (3.28)
€x
€L

—u; +vf = cos 20, = — (3.29)

E_k.
E facil mostrar, utilizando relacdes trigonométricas, que essa equacao se reduz a
A
sin 260, = =k _ 22UV, (3.30)
E,

onde

Ek = \/6% + A% (331)

Substituindo a equagao (3.30) em (3.27) chegamos na rela¢do para o gap a tempe-

ratura nula

Ay
Ap=— Z Vierr T (3.32)
k/

Vamos agora escrever a equacao de gap para temperaturas nao nulas. Para se
chegar a um estado de equilibrio em um 7" finito devemos minimizar a energia livre
do sistema. Primeiramente temos que introduzir operadores de quase particula ’y,ia
e Ve que satisfazem as relacoes de anticomutacao e podem ser escritos em termos

dos operadores CLU € C_koy Uk € Ug

VZT = UkCLT — UkC—k| (3.33)
b, = wrel; + vie_p. (3.34)

Escrevemos agora
Jro =1— <7ka'7;£g>7 (3.35)

como sendo a probabilidade de se encontrar uma quase-particula, ou excitagao , com
vetor de onda k e spin o. Utilizando essas relacoes é facil mostrar que o valor médio

da Hamiltoniana do sistema é dado por
(H) = 2) e [upfi+op(1— fi)]
k

+ Z kafukvkukwm (1 — ka)(l — 2fk’) (336)
kkt
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O préximo passo é minimizar a energia livre F' = (H) —T'S, onde S é a entropia e

pode ser escrita como

S=-Kp) [felog fi + (1 fi)log(1— fi)]. (3.37)
k
Fazendo agora ETA = 0 e usando as relagoes uy = sin @, e vy = cos 0, obtemos
k
26, (1 — 2f) sin 205 = cos 204(1 — 2) > Vi sin 204 (1 — 2f). (3.38)
k/
Definimos entao
Ay = IZV in 260, (1 — 2fw) (3.39)
E= 5 . kk' SN 20 k). .
Usando a relac¢do (3.30) e manipulando o termo (1 — 2f;) chegamos finalmente em
Ak/ Ekl
Ap=—Y Vi tanh 4
k ; kk 2E,, an KT’ (3 0)

que é a equacao do gap para temperaturas finitas. A medida em que 7" se aproxima

da temperatura de transicao A tende a zero.

Introduziremos agora a equagao de n, (densidade de portadores de carga), que
em conjunto com a equagao (3.40) nos permite explorar o diagrama de fase no plano
(T.,np). O valor de ny, é basicamente o valor esperado do nimero total de ocupagao
. Sabendo que v} = cos®0), = %(1 + cos 26;,) e usando a relagdo (3.29) podemos
escrever a equacao para mj Como

1 €L Ek
np(p, T) = 5 Z (1 - Ektanh QKBT) , (3.41)
k

onde ny pode variar no intervalo 0 < n;, < 1 e a dependéncia em p, como visto

anteriormente, esta incluida em ¢.

3.3 Analise do parametro de ordem

Iremos agora introduzir o valor de Vi, obtidos anteriormente, na equagao para

o gap supercondutor a temperatura finita. Substituindo (3.8) em (3.40) obtemos
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28]
AL = —U% ; f;};/ tanh QI?;IT
—2V cos(kxa)% ; cos(kla) 2AEIZ/ tanh 2I€ZT
-2V cos(k’ya)% ; cos(k,a) QA;,;, tanh 2I€ZT' (3.42)
Que pode ser reescrita como
A = Ao + 24, cos(kya) + 2A, cos(kya), (3.43)

onde Ay, A, e A, sdo constantes reais que satisfazem o seguinte conjunto de equagoes

lineares
Ao+ U(Ag) = 0 (3.44)
A, + V{Agcos(kga)) = 0 (3.45)
A, + V(A cos(kya)) = 0, (3.46)
onde
_ 1 i E,
(i) =+ ; 55, b o o (3.47)

A propriedade de invariancia Ay = A_j é devido a restricao a interacoes de empa-

relhamento do tipo singleto. Fazendo

Ay — %(Ax +A,) (3.48)

e usando as seguintes relagoes
Sy = cos(kya,) + cos(kyay) (3.49)
Dy, = cos(kya,) — cos(kyay), (3.50)

a equagao (3.43) pode ser reescrita como

A = Ay + 2A, Sy, + 2A_Dy,. (3.51)
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A partir dessa solu¢gdo podemos reescrever as equagoes (3.44), (3.45) e (3.46) em

termos de Ay, A, e A_, respectivamente como

Ao(1+U(1)) +2UA(Sk) + 2UA_(Dy) = 0
%VA()(S;J) + A 1+ V(SH)+ VA (DrSy) = 0 (3.52)

%VAO<DI<:>) +A_(1+ V(D)) +VAL(SLDy) = 0.

Muitos experimentos vem sugerindo que os cupratos apresentam simetria de em-
parelhamento dos pares diferente dos supercondutores usuais, os quais apresentam
um parametro de ordem isotrépico, do tipo onda-s simples, no espago dos momentos.
Portanto, a determinagao de tal simetria é muito importante para o desenvolvimento

de uma teoria microscopica para os HTSC.

Seguindo a determinagao de tais experimentos e modelos tedricos para a simetria
de emparelhamento dos pares, iremos considerar emparelhamentos do tipo onda-d.

Dessa forma vamos escrever
Ay = A(T)[cos(kya) — cos(kya)] (3.53)

A = A(T)[cos(kya) + cos(kya)], (3.54)

onde A(T) é o emparelhamento usual isotropico do tipo onda-s simples. Podemos

entao reescrever a equagao para Ay como Ay = A + A onde

A = Ag+2A,5
Al = 2A_Dy, (3.55)

que se comportam como simetria de onda-s "estendida", que por simplicidade iremos
nos referir como onda-s somente, e de onda-d respectivamente. Temos também que
a dependéncia de Aj com a temperatura e com o potencial quimico é dada pelos

parametros Ag e Ay

A temperatura zero e no limite em que U tende a zero [29], a solugao das equagoes
(3.44), (3.45) e (3.46) para o caso em que A, = A, as simetrias serdo do tipo onda-

s e para o caso em que A, = —A, as simetrias serao do tipo onda-d. Para todos
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os outros casos em que |A;| # |A,| poderd ocorrer uma mistura de onda-s e d.
Entretanto, em 7" = T, nenhuma mistura de simetria é permitida e somente dois
casos sao possiveis: [30] (I))A_- =0e Ay, Ay — 0 quando 7' — T, (onda-s); (ii)Ay,
A =0e A_ — 0 quando 7" — T, (onda-d).

Em cada caso é possivel linearizar as equagoes (3.52) com relagdo a Ay e Aj.

Uma condicao para a existéncia de uma solucao nao trivial é dada por
(L+ V(DR + UL+ V(SE)e) = UV(Sk)z] = 0, (3.56)

onde o primeiro membro (1 + V(D3?).) = 0 fornece T, para um parametro de ordem
com simetria tipo onda-d e o segundo membro (14U (1).)(14+V(S2).)—UV(S;)? =0

fornece T, para um parametro de ordem com simetria tipo onda-s.

3.4 Resultados

Para um composto inomogéneo, os diagramas de fase para a temperatura de
pseudogap e para a temperatura critica, sao determinados da seguinte maneira:

para uma dopagem p, dada por uma densidade média (p) = 0.16, por exemplo, nossa

10

Figura 3.1: Exemplo de distribuicdo inomogénea de cargas de forma granular. As
regioes mais claras tém uma dopagem maior, enquanto que as regioes mais escuras

tém uma dopagem mais baixa.
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principal hipotese é que T,((p)) é a maior temperatura supercondutora local, isto é,
existem pequenas regioes dispersas no material que estao na fase supercondutora e
apresentam uma temperatura critica local T.(p(r;)) = T, ({p)). Isso nao significa que
o composto apresente uma resistividade total nula, isso s6 ocorre quando se atinge a
temperatura T.({p)), que é a temperatura maxima na qual as regides superconduto-
ras percolam no material e portanto, pode haver uma corrente sem resisténcia. Isso
explica o aparecimento de um gap na fase normal e o porqué de estarmos usando
um formalismo do tipo BCS para realizar os calculos. Embora as ilhas ou regides de
diferentes dopagens sejam de tamanho finito, usamos a teoria BCS, que requer uma

regiao de tamanho infinito, como uma aproximacao para o calculo de T.(r;) x p(r;).

Como dito anteriormente, isso é consequéncia de uma distribuicao inomogénea
de cargas, isto é, embora o composto tenha uma densidade média de cargas, sao
detectadas experimentalmente regioes com diferentes densidades locais no composto
[13, 14, 15]. Dois exemplos possiveis de distribuigdo de cargas estao representadas

esquematicamente nas figuras 3.1 e 3.2.

Figura 3.2: Exemplo de distribui¢ao inomogénea de cargas em forma de tiras. Essa

distribuicao é conhecida como stripes.

Para reproduzir, da melhor maneira possivel, o diagrama de fase de T, X {(p),
com os calculos de T.(r;) x p(r;), utilizamos um valor de hopping de primeiros
vizinhos t = 0.28¢V, valor proximo ao usado na referéncia [26|, onde foi usado um

valor de t = 0.32eV. Os valores de hopping de segundos até quintos vizinhos e os
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potenciais de atracao e de repulsao Coulombiana escritos em termos de t, conforme
a ref. [31]. Para os calculos com simetria de onda-s, onde leva-se em consideracao
ambos os potenciais U e V, utilizamos U = 0 e V = —0.6t diante dos valores
utilizados por Angilella [28]. J4 para os cilculos com simetria de onda-d utilizamos
V = —0.46t, pois para essa simetria, no formalismo desenvolvido na se¢ao 3.3, o gap

Ay é independente de U.

Nossos célculos foram realizados utilizando a relacao de dispersao derivada por
técnicas de ARPES e com valores de hopping de até quintos vizinhos para os compos-
tos YBCO [31]. Foi feito um ajuste de 20% nos parametros de hopping de segundos
e terceiros vizinhos, para melhor ajuste da curva com os dados experimentais de

medidas do efeito Nernst.

Na figura 3.3 mostramos os resultados dos calculos auto consistentes utilizando-se
as equacoes 3.52 com simetria de onda-s. Conforme mostrado na figura 3.3 foi feita
uma analise nos parametros de hopping de segundos e terceiros vizinhos, fixando os
outros parametros em t4 = 0.19¢ e t5 = 0.06¢. A curva teérica se ajusta muito bem
aos pontos experimentais da figura 2.2, com os valores de t, = 0.58t e t3 = 0.31%.
Esses valores apresentam apenas uma variacao de 20% dos valores obtidos por M.
C. Schabel et al. [31]. Podemos observar também através da figura 3.4, célculos
numéricos utilizando uma simetria de onda-d, onde também foi feita uma anélise
dos parametros de hopping de maneira analoga a figura 3.3. Os melhores parametros

obtidos para os valores de hopping foram t; = 0.55¢ e t3 = 0.29¢

Conforme ja mencionamos, para harmonizar nossos céalculos de T, com T, po-
demos supor que um composto com (p) tem ilhas com dopagens praticamente nula
(tal como o composto pai) e regides com dopagens p(r;) > (p), conforme verificado
nos compostos com desordem do tipo "stripes"[16, 17]. Isso explica porque T, é a
maior temperatura critica local e porque 7. do material é, em geral, bem menor que

T,.

Concomitante com os calculos de T, fizemos célculos de A(T') para diferentes
dopagens. As figuras 3.5 e 3.6, com simetria de onda-s e d respectivamente, mostram

curvas teoricas de A(T') vs T, obtidas por célculos autoconsistentes pelas equacoes
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3.52, para alguns valores de densidade média as quais comparamos com resultados
experimentais obtidos através de técnicas de tunelamento [37], conforme mostrado
na figura 3.7. Note que esses gaps sao gaps médios medidos num dado composto.
Como os calculos BCS sao para uma rede infinita, utilizamos os valores de T, como

T, na figura 3.7.

Note que os pontos experimentais caem muito mais rapido com a temperatura
que os calculos BCS, chegando a ter um comportamento quase linear. Uma possi-
vel explicacao para essa descrepancia observada na figura 3.7 é a inomogeneidade
conforme discutimos anteriormente. Para verificar essa hipotese, fizemos também
calculos introduzindo um tipo de inomogeneidade que serd apresentado no proximo

capitulo.
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Onda-s U=0, V=-0.6t, t=0.28¢eV

analise de t,et;comt 4:0.19t, t5:0.06t

150 T T T T [ T [ ' [ I
o T,
- ‘«"‘ ............... & i TC N
—= — 1,705, £,=0.29t
- 1,7055, 1,=0.34t
100 - t2:0.57t, t3:O.29t |
J— t2:0.57t, t3:0.31t
| — - 1,7059,1,20.33
z | an .- 1,7059,t=032 |
f \ — 70581, £,=0.31t
/
t \\\ \
50~ I O\ |
. oo PN
» o
B . 0’000’ > \ |
*
N
0 | | | | | | | | | |
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3

Figura 3.3: Calculos numéricos realizados com simetria de onda-s com anélise dos
parametros de hopping de segundos e terceiros vizinhos mantendo fixos os valores

de t4 e t5 e pontos experimentais de efeito Nernst e 7. (figura 2.2)
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Onda-d V=-0.46t, t=0.28eV

Analisede t,et;comt 4:0.19t, t5:0.06t

150 T I T | ' | '
o T,
L - * Tc i
~ \\ —— t2=O.58t, t3=O.31t
N — t2:O.55t, t3=0.34t
100 — \ - t2=0.57t, t3=O.28t —
\ _ —
\ - t2—0.5t, t3—0.29t
— 1,=0.55t, t,=0.20t
g I 2 3 ]
~ 4/'/
50+ {— ————— —

0 0.1 0.2 0.3 04
<p>

Figura 3.4: Calculos numéricos realizados com simetria de onda-d com anélise dos
parametros de hopping de segundos e terceiros vizinhos mantendo fixos os valores

de t, e t5 e pontos experimentais de efeito Nernst e 7. (figura 2.2)
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Onda-s U=0, V=-0.6t, t=0.28eV
t,=0.58t, t,=0.31t, t,=0.19t, t,=0.06t

' | ' | ' | '
0.05- — p=01,T =127K,A12.32meV  —
---- p=0.15, T =120K, A =12.04meV
— p=0.175, T =101K, A=9.8meV
— - p=02, T =66K, A,=6.64meV
p=0.225, T =36K, A =3.36meV

0.04

0.03

A(T)

0.02

0.01

0 T 50 100 150 200
T(K)

Figura 3.5: Dependéncia de A(T') com a temperatura T usando simetria de onda-s
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onda-d V=-0.46t, t=0.28¢eV
,=0.55t, t,=0.29t, t,=0.19t, t.=0.06t
0.05~ — p=0.1, T =120K, A =11.48meV
i ---- p=0.15, T =115K, A,=10.64meV
----- p=0.175, T =100K, A=8.96meV
0.04 .
— p=02, T =80K, A=7meV
— - p=0.225, T =57K, A;=5.04meV
~ 003 - = p=0.25, T =40K, A =3.36meV
g — p=0.275, T =26K, A=1.96meV
0.02
0.01
0 ta |‘~ e I 1
0 50 100 150 200

T(K)

Figura 3.6: Dependéncia de A(T") com a temperatura 7" usando simetria de onda-d
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1 —]
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Figura 3.7: Dependéncia com a temperatura de valores experimentais de gap de
diferentes compostos HTSC tirados da ref. [37]. A linha solida e a linha pontilhada

mostram resultados obtidos com simetrias de onda-d e s respectivamente.



Capitulo 4

Método para calculo do gap local

4.1 Introducao

Conforme mencionamos no Capitulo 1, varios experimentos nos mostram que
os HTSC possuem propriedades nao usuais em relagao aos supercondutores de bai-
xas temperaturas. Além de exibirem uma simetria de emparelhamento dos pares
nao isotropicas e a existéncia de um gap no estado normal (peseudogap), é obser-
vada também a ocorréncia de uma distribui¢cao inomogénea de cargas nos planos

supercondutores destes compostos.

Diferente do formalismo do tipo BCS, utilizado no capitulo anterior para a obten-
¢ao de A(T) e T, em supercondutores homogéneos, o formalismo do tipo Bogoliubov-
deGennes [33| nos permite tratar supercondutores inomogéneos, podendo utilizar
para isso uma rede bidimensional quadrada com condig¢oes de contorno periodicas.
Através desse formalismo podemos realizar calculos locais do gap a temperaturas
nulas Ay. Uma das maneiras de representar essa inomogeneidade é introduzindo
um potencial de impureza Viim’), que varia a densidade de portadores de carga em
cada sitio através do potencial quimico u [34]. Nesta parte da tese utilizamos um
método mais apropriado para lidar com inomogeneidades do tipo stripe que consiste

em fixar as densidades com diferentes valores.

Em uma primeira analise, com o objetivo de comparar com os resultados obtidos

36
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no capitulo 2 utilizando o formalismo BCS, vamos utilizar a condicao de V" = (.
Dessa maneira recaimos no caso de uma regiao supercondutora homogénea, mas de

tamanho finito que ir4 modelar as ilhas de tamanho finito de um HTSC.

4.2 A Hamiltoniana efetiva

Primeiramente consideramos uma Hamiltoniana semelhante a utilizada no capi-
tulo 2 para o formalismo BCS. Essa Hamiltoniana foi escrita por Franz et al. [32] e

é da forma

H = — Z tijC;-rUCjU _Nznio’
{(ig))o io

v

+UZniTnil + 5 Z NigNjo! s (41)
é (ij)oo’

onde t;; ¢ a integral de hopping entre os sitios 7 e j, cgg(cw) sao os operadores de

criagdo (aniquilagdo ) em cada sitio da rede, com n;, = c}acw. U e V representam

respectivamente os potenciais de repulsao no mesmo sitio e atragao entre sitios

primeiros vizinhos. p é o potencial quimico.

Para simetrias do tipo onda-s simples, com parametro de ordem isotropico, deve-
mos considerar U < 0 e V' = 0, mas como vimos anteriormente, muitos experimentos
indicam que os HT'SC apresentam simetria de emparelhamento do tipo onda-d. Para

representar tal simetria de emparelhamento tomamos U > 0e V < 0.

A partir da equagao (4.1) podemos obter uma Hamiltoniana efetiva utilizando
para isso uma aproximacao de campo médio, que nada mais é do que a generalizacao
das equagoes de Hartree-Fock para o caso da supercondutividade [33]. Comegaremos
considerando o termo repulsivo de mesmo sitio da equacao (4.1). Definiremos entao

o termo de repulsao como
1

Para tratar esse produto de quatro operadores vamos usar uma aproximacao do tipo

Hartree-Fock contendo mais termos, além dos usualmente empregados, necesséirios
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para obtencao de um potencial quimico local, jA que nosso objetivo ¢ um célculo
de gap local com uma densidade de portadores de carga p(r;) também local. Dessa

forma temos que
nanay o (nay)ngg + nap(ngg) + clel (ciyen) + eqjen(ciel), (4.3)

onde foram desprezados termos de segunda ordem nas flutuacoes . Na auséncia de

campos externos B vale a relacao

(rur) = () = 5{m). (1.4

Substituindo as relagoes (4.3) e (4.4) na equagao (4.2), obtemos

1
1
Hi(nt),o =U Z[§<”z>nz + CITCMCiLCiT) + CilciT<CZTCL>L (4.5)
ou ainda
1
Hipto = Ut + Hy). (4.6)
com
1 *
Hi) =Y [Au(m)chel, + Ap(rieieq), (4.7)
onde
AU(ri) = U<CilciT>' (48)

Vamos considerar agora o termo de atracao em sitios primeiros vizinhos. Reescre-

veremos entao este termo como

@_V
Hint = E Z ngciac;['g/cja" (49)
(ij)oo’
Desenvolvendo as somas de spin da equacao (4.9), considerando que a supercondu-

tividade ocorre somente para pares singletos, e fazendo ;7 = 7 4+ 9, onde ¢ sdo os

vetores primeiros vizinhos de uma rede bidimensional quadrada, obtemos que

2
anz =V Z CZ—&-&TCZLCUC@'—FM- (4.10)
is
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Usando novamente uma aproximacao de campo médio com correcoes de primeira
ordem, e desprezando os termos em segunda ordem em flutuacoes, o termo atrativo
pode ser reescrito como
Hipl = Y [A85(r)eacis + As(ri)el gcl)]. (4.11)
is
onde

A(;(I‘i) = V<Ciici+6T>‘ (4.12)

Voltando agora a equagao (4.1) e substituindo os termos de repulsdo e de atragao

calculados anteriormente, obtemos a Hamiltoniana efetiva de campo médio dada por

Hepp ==Y tiivsClyCio — Y finio + HY) + HY), (4.13)
0o io
onde
~ U
Hi = p— §<nz‘> (4.14)

é o potencial quimico local que permite o calculo de uma densidade local de porta-
dores de carga. A expressao para a densidade p(r;) assim como os potenciais As e

Ay serao calculados na secao seguinte.

4.3 As equacoes de BdG

Aqui nessa se¢ao iremos diagonalizar a Hamiltoniana H.s¢, obtida na secao an-
terior. Para isso vamos utilizar as transformacoes de BdG, onde os operadores c¢;,
podem ser escritos como

Cit = Z[%Tun(ri) - ’Yllvfi(rz’)]

n

cit = ) [miun(r) + hyon ()], (4.15)

n

onde temos que 7,, e 7 sdo os operadores de quase-particulas, definidos na secio

anterior, e satisfazem as relacoes de anticomutacao de Férmions

’y;rw’)/ma’ +7m0”7jzg = 6mn500’

7n07m0’+7m0’7n0 = 0. (416)
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De acordo com [33], as transformagoes (4.15) diagonalizam H.;,

Heff = Egs + Z En%tgfynm (417)

no
onde Fy é a energia do estado fundamental e £, sao as energias de excita¢ao, com
E, > 0. Tomando agora o comutador de H.;s com os operadores de quase-particula

Yno € 7, obtemos

[’Ynaa Heff] - En’Yna

['ﬁwaHeff} = — n%Tw- (4.18)

Essas equacoes fixam as funcgoes u, e v,, que sao funcoes a serem determinadas
e suas equagoes podem ser derivadas calculando o comutador [cgg,Heff]. Assim,
usando as relagoes de comutacao (4.18) e as transformagoes de BAdG (4.15) obtemos

(el Hepsl = Y [Buyartn(r:) = Exyhyo) (r:)): (4.19)

n

Utilizando agora, para o célculo do comutador, a expressao completa de H.ry (4.13)

obtemos
[C;ra’ Hepy] = — Zti,z‘+6ci+51 — HiCi)
s
- Z A&(I‘i)CLﬂ;T - AU(ri)Cl-LT- (4.20)
s

Substituindo as relagoes (4.15) a expressao para o comutador [c}a, H.¢¢] pode ser

reescrita como

el Heprl = = tiies D [mitia(ri +6) +v)05(r; + 6)]
é

n

—1l; Z[%wn(ri) + %TLTUZ(H)]

=Y As(r) Y s (i 4 6) = Yy va(Ti + 5)]
é

n

—Ay(r;) Y [l (rs) = ynyon(rs)]. (4.21)

n
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[gualando agora as equagoes (4.19) e (4.21) teremos, para os operadores %JET € Ynl

respectivamente
—Eu(r;) = — Z LoV (i 4 0) — pivp (1)
5
- Z As(ri)uy (v +0) — Ay (r;)uy, (rs)
5
EnuTL(rz) = —t Z un(ri + 5) - /jzun(rz)
5

= " As(ri)on(ri + 6) — Ay(ri)on(r:). (4.22)
é

As equagoes (4.22) podem ser reescritas numa forma matricial como

I L Y ) , (4.23)
A* f* vn(ri) vn(ri)
onde
Eup(r;)) = — Z tiitoUn(r; +0) — fLiun(r;),
é
Aun(r;) = Ay(r)+ Y As(ri)un(r; +9), (4.24)
4

com equagoes simelares para v,(r;). Essas equac¢oes sao conhecidas como equagoes
de BAG e quando resolvidas nos fornecem os autovalores de energia F,, e as fungoes
un(r;) e v,(r;). A partir dessas fungoes e dos autovalores de energia é possivel
calcular os potenciais Ay(r;) e As(r;) e a densidade local de portadores de carga,

cComo veremos a seguir.

Vamos comecar tratando o potencial Ay (r;), que foi obtido anteriormente e é

dado por Ay (r;) = U(c;jcir). Substituindo novamente os operadores ¢;| e ¢;; teremos

Au(ri) = U [un(®:)tt (5 Yoy Ymt) = ttn(0)05 (5) (g 7))

mn

0 (03 Ui (52 () Yt) = 05 (1) 05 (20) (32 ) (4.25)

Lembrando que v é um operador Fermionico onde

</7;rw’7ma’> = 5mn500’fn
<7n07m0’> = 0, (4.26)



CAPITULO 4. METODO PARA CALCULO DO GAP LOCAL 42

1

1T ot sendo a fun¢do de Fermi, podemos reescrever a equacao (4.25)
e n

com f, =

Au(r;) = U Y [=tn ()0} (0 (m = Yy YD + 05 ()t (23 (3] 1)

= UZ[_Un(ri>U:n(ri)5nm + Un(ri)vzq(roénmfn

—{—UTELI‘i)Um(ri)(Snmfn]
= —UZun Z 1_2fn)

= —UZun r;)vr(r;) tanh (4.27)

2KBT

Vamos agora calcular o potencial As(r;) (termo de vizinhos), onde também obti-
vemos anteriormente e ¢ dado por As(r;) = V{(c¢i¢its1). Procedendo de maneira

anéaloga ao potencial Ay(r;) teremos
As(r;) = Z’yniun r;) + 'YnTU (r;) Z'YmTum r;) + 'lev (r:)])

= vz — Uy (1) 0% (Ti + 0) O (1 = f)
+v; ( i)u (rz+6> Orum f]
= vz vi(ri +0)(1 — f,)

—|—un(rl + 8)vr () fl- (4.28)

Por outro lado, sabendo que {¢;|, ¢;151} = 0, e substituindo mais uma vez os opera-

dores cja e ci,» podemos mostrar que
{ci, civor} = 1. (4.29)
A partir dai, obtemos entao a relacao
U (r)Uk (r; + ) = up(r; + 0)vr(r;). (4.30)
O que nos leva em

2un(ri)v:‘l(ri + 6) = un(ri)v:‘l(ri + 5) + v;(ri)un(ri + 5)
200 (r))up(r; +0) = vl (r)un(r; + 0) + uy(r;)v) (r; + 0). (4.31)
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Portanto utilizando essas relagoes (4.31) na equagao (4.28) o potencial Ag(r;) fica

da forma

= —— Z U (1) v} (r; + ) + v (r;)u, (r; + )] tanh (4.32)

2K BT
Nos resta ainda derlvar a expressao de portadores de carga. Seguindo os passos de
[34] temos que essa densidade ¢ dada por

plr) = ). (433)

n
Sabendo que n;, = C;-racig e procedendo de maneira andloga ao calculo dos potenciais
Ay(r;) e As(r;) teremos que

p(r;) = Z(nw)

n

= (chei) + (cljen)

= > (i) = Yy vn ()] gt (r2) — 3 05 (1))

{7 ) + g0 ()] o () 70 22))
= 23l o+ a1~ fol (434

onde a densidade med1a é dada por

_ Ni Z p(r:), (4.35)

onde Ny é o numero de sitios de uma rede quadrada NxN.

Portanto, as equagoes de BAG sao resolvidas de maneira autoconsistente atraveés
das equagOes obtidas para os potenciais Ay(r;) e As(r;) e da expressdo para a
densidade de portadores de carga p(r;), que nos fornecem valores locais e ndo somente

uma média. Para célculos a temperatura nula nossas equacoes se reduzem a

Ay(r) = U Z Uy (1) 07 (1) (4.36)

As(r;) = ——= Z U (r3)v) (v, + ) + v () un(r; + 9)] (4.37)

= I Y (4.39)
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As equagoes de BAG (4.23) sdo resolvidas de maneira autoconsistente junto as
equacgoes 4.27, 4.28 e 4.34. Os célculos sao realizados para uma rede de tamanho
N x N com condigoes de contorno periddicas. Primeiramente fixamos valores iniciais
para Ay (r;), As(r;) e i1 e determinamos numericamente os autovetores u, (r;) e v, (r;)
e os autovalores de energia E,, da equac¢ao matricial de BAG (4.23). Para os calculos
numéricos usamos as subrotinas TRED2 e TQLI, que fazem a diagonalizagao de
matrizes, conforme explicado no livro "Numerical Recipes"[35|. Assim, a partir das
equacgoes 4.27, 4.28 e 4.34, calcula-se os valores de Ay (r;), As(r;) e p(r;). Se esses
valores nao coincidirem com os anteriores o processo todo é repetido com novas
escolhas para Ay(r;), As(r;) e ;i até que os valores convirjam com uma precisao de
10~%. Para onda-s simples temos que U < 0 e V = 0 o que nos leva a As(r;) = 0.

Portanto nossos calculos de A(T') serdo apenas uma média feita sobre os valores de

AU(ri)-

4.4 Resultados

Embora os HTSC parecem apresentar uma simetria de emparelhamento do tipo
onda-d, realizamos nesta tese calculos utilizando simetria de onda-s simples. Para
isso basta fazermos V = 0 e U < 0. Uma das grandes vantagens deste método,
além de realizar célculos locais, é de podermos realiza-los em uma rede de tamanho
finito, representando com melhor precisao as regioes supercondutoras que acredita-
mos surgir nos compostos no estado normal. Estudos nos mostram que os tamanhos

dessas regides sao bem pequenos, podendo entao ser representados por uma rede de

tamanho N = 14 x 14.

Utilizamos os mesmos valores usados no capitulo 3 para o potencial de empa-
relhamento e para os termos de hopping, tirados da ref. [31], considerando agora
valores de até segundos vizinhos apenas. Foi necessario também um ajuste no si-
nal de t,, pois para a teoria BCS utilizamos uma relacao de dispersao derivada por
técnicas de ARPES e aqui os termos de hopping sao introduzidos diretamente na

matriz. Portanto temos que t = 0.28¢V/, to = —0.58¢t e U = —0.6¢ [31]. A figura 4.1
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mostra resultados obtidos para A para diferentes dopagens (densidade de carga)
com simetria de onda-s simples no sitio. E provéavel que a introducdo de termos de
hopping de até quintos vizinhos faca essa curva se aproximar das que obtivemos nas

figuras 3.3 e 3.4 e que reproduzem bem os resultados experimentais para 7},.

Fizemos também um estudo do tamanho da rede utilizada. Conforme demons-
trado na figura 4.2 ha grandes variacoes quando se aumenta a rede de N = 14 x 14
e N = 28 x 28 e portanto a dependéncia dos resultados com N serd analisada no

futuro.
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U=-0.6t t=0.28eV, t,=-0.58
T T | T | T T
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Figura 4.1: Curva de valores de gap a temperatura zero vs densidade média para

uma rede de tamanho finito com N=14x14.
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U=-0.6t t=0.28eV, t,=-0.58
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Figura 4.2: Analise do tamanho da rede utilizando valores de hopping de até segun-

dos vizinhos. O potencial de emparelhamento usado foi U = —0.6t.
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Como dito anteriormente, uma das vantagems desse método é o de realizar cal-
culos locais de gap e densidade em redes finitas, diferente do formalismo do tipo
BCS que realiza calculos médios em sistemas infinitos. Portanto, ao invés de consi-
derarmos apenas um sistema homogeéneo, e restringirmos nossos calculos a pequenas
regioes no interior da amostra, incluimos no programa uma desordem na distribuicao
de cargas, dando valores distintos para a densidade de cada sitio. Usamos dois tipos
de distribuicao inomogénea de cargas em uma rede finita de tamanho N=14x14:
Primeiro utilizamos uma distribui¢ao da forma granular, representada esquematica-
mente na figura 3.1. A figura 4.3 mostra a variagao espacial do gap local Ay (r;), a
T = 0, para uma rede quadrada de tamanho N=14x14, com uma densidade média

(p) = 0.35.

N=14x14

»

' -4

Figura 4.3: Variagao espacial de Ay(r;), & T = 0, para uma rede quadrada de

-

tamanho N=14x14, com uma densidade média (p) = 0.35, considerando uma dis-
tribuicao inomogénea de cargas da forma granular. As regides mais escuras e mais

claras mostram valores de gap mais baixos e mais altos respectivamente.

Também foram utilizadas uma distribuicdo em forma de tiras (Stripes), como
pode ser visto esquematicamente na figura 3.2. Podemos observar também, através
da figura 4.4 a variacao espacial de Ay(r;), a T = 0, para uma rede quadrada de

tamanho N=14x14, com uma densidade média (p) = 0.35.

Os valores para a densidade de cada sitio, no caso de uma distribuicao da forma

granular, e os valores de densidade para cada linha (Stripes), foram gerados aleatori-
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N=14x14

0.04

Figura 4.4: Variagao espacial de Ay(r;), a T = 0, para uma rede quadrada de tama-
nho N=14x14, com uma densidade média (p) = 0.35, considerando uma distribui¢ao
inomogénea de cargas da forma de tiras (Stripes). As regides mais escuras e mais

claras mostram valores de gap mais baixos e mais altos respectivamente.

amente usando para isso a funcao RAN1, geradora de numeros aleatérios, conforme

o livro "Numerical Recipes"|[35].

Obtemos entao a, partir desse método, valores locais para o gap utilizando va-
lores distintos de densidade em cada sitio. Da mesma maneira que a amostra tem
uma densidade média (p), vamos considerar um gap médio A(T"), que como dito an-
teriormente, pode ser escrito como uma média sobre os valores locais de gap Ay(r;),

onde

1
A(T) = A Z Ay(r;), (4.39)
com N, sendo o nimero de sitios da rede (196 para uma rede 14 x 14).

A figura 4.6 mostra curvas teoricas de A(T') vs T para célculos realizados intro-
duzindo uma desordem aleatoria, como mensionado anteriormente. A linha soélida
mostra resultados obtidos com uma desordem em forma granular e a linha ponti-
lhada utilizando uma desordem em forma de tiras (Stripes). Os pontos experimentais

foram retirados da ref. [37].

Podemos observar que as curvas de A(T') vs T derivadas de calculos numeéricos

realizados utilizando a teoria de BdG, conforme aumentamos a desordem na distri-
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buicao de cargas (figura 4.6), tendem a passar por baixo da curva obtida conside-
rando um sistema homogéneo, aproximando-se ainda mais dos pontos experimentais.

(figura 4.5).

Um outro comportamento interessante que aparece quando introduzimos a ino-
mogeneidade é o aumento de T,.. Esse resultado pode ser observado através da figura
4.7. A linha pontilhada mostra resultados obtidos considerando um sistema homo-
géneo enquanto que a linha sélida mostra resultados obtidos com a média dos valores
de A(r;,T') para uma desordem em forma de tiras (Stripes). Vemos claramente que
o valor médio de Ag(r;) diminui, mas o valor de T, aumenta. Resultado semelhante

pode ser encontrado na ref. 38|
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Figura 4.5: Dependéncia com a temperatura de valores de gap de diferentes compos-

tos HTSC [37]. A linha sdlida mostra resultados obtidos considerando um sistema

homogéneo. Note que esse resultado é parecido com o célculo BCS apresentado na

figura 3.7
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Figura 4.6: Dependéncia com a temperatura de valores de gap de diferentes compos-
tos HTSC [37]. A linha pontilhada e a linha sélida mostram resultados obtidos para

uma desordem na forma granular e em forma de tiras (Stripes) respectivamente.
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Figura 4.7: Curva de A(T) vs T. A linha pontilhada mostra resultados obtidos
considerando um sistema homogéneo enquanto que a linha s6lida mostra resultados

obtidos para uma desordem em forma de tiras (Stripes)



Capitulo 5
Conclusoes e perspectivas

Fizemos nessa tese célculos dos diagramas T,({p)) X (p) e de A(T) x T para
os HTSC que até o momento nao tém uma explicacao de consenso. Nossa prin-
cipal hipotese é que esses materiais sao desordenados, formando regioes ou ilhas
de diferentes dopagens (densidade de carga p(r;)), ou seja, um composto com (p)
tem ilhas com dopagens praticamente nula (tal como o composto pai) e regides com
dopagens p(r;) > (p), conforme verificado nos compostos com desordem do tipo
"stripes"[16, 17]. Nossos calculos consistem em obter os valores de T..(p(r;)) contra
p(r;) de cada ilha, obtendo assim uma amostragem dos valores de T.(p(r;)) no inte-
rior da amostra. 7, ({p)) corresponde a maior T.(p(r;)) e a transi¢do supercondutora
ocorre quando essas ilhas percolam no material. Assim, o T.((p)) da amostra é a
transicao resistiva, isto €, o valor minimo de temperatura na qual se pode obter uma

corrente sem resisténcia.

Na primeira parte da tese utilizamos a teoria BCS para calcular T.(p(r;)) como
tentativa de prever o diagrama de fase de T, que corresponde a temperatura ma-
xima para o aparecimento do sinal Nernst em compostos HTSC. De acordo com
a nossa hipotese, T, representa a maior temperatura critica dessas ilhas. Nossos
resultados obtidos por calculos teéricos com simetria de onda-s e d reproduzem bem
os resultados obtidos experimentalmente para os diagramas de fase (figuras 3.3 e

3.4) utilizando-se parametros derivados de medidas de ARPES. Contudo, as curvas
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de A(T) vs T apresentaram discrepancias em relagdo aos resultados experimentais

conforme a figura 3.7.

Como a teoria BCS aplica-se a um sistema infinito, utilizamos um formalismo do
tipo BdAG, que realiza calculos para um sistema finito e é portanto, mais apropriado
para um sistema inomogéneo, pois pode ser feito numa rede de tamanho finito
com condigoes de contorno peridédicas. Foram feitos entao célculos de gap e de T,
utilizando simetria de onda-s simples e obtidas curvas de A(T") vs T' para uma rede
de tamanho N = 14 x 14 como mostra a figura 4.5. Foi feito também uma analise

na variacao do tamanho da rede.

Incluimos também uma desordem na distribuicao de cargas desses compostos,
dando diferentes valores para a densidade de carga local em cada sitio. A distribuicao
espacial, em uma rede de tamanho N = 14 x 14, de p(r;) foi feita de maneira
aleatoria em forma granular e em forma de tiras (Stripes). Assim, as curvas obtidas
de A(T') vs T, tendem a passar por baixo da curva obtida considerando um sistema

homogéneo, aproximando-se ainda mais dos pontos experimentais.

H& muitas possibilidades de estender os célculos desenvolvidos nessa tese. Uma
primeira implementacao a ser feita é utilizar simetrias do parametro de ordem do
tipo onda-d e onda-s "estendida", que se mostram mais apropriadas para os HTSC.
Outra possibilidade que também pode ser implementada, é a inclusao de spin, que
possibilita calculos de magnetizacao, possibilitando assim um estudo da fase anti-
ferromagnética (isolante de Mott), e a utilizagao de simetria de onda-p para estados
tripletos. Podemos ainda acrescentar ao modelo outros tipos de desordem, que como

mencionado nessa tese, sao detectados por varios experimentos diferentes.
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