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RESUMO

Introduzimos um modelo para os supercondutores de altas temperaturas criticas para
explicar o digrama de fase T, X p, principalmente em torno da regiao 1/8 onde sao observa-
das as maiores variagoes nas densidades de carga nos compostos YBayCuyO4_, (YBCO)
e Lay_,Ba,CuO, (LBCO). Nosso modelo estd baseado numa teoria que descreve a sepa-
ragao eletronica que forma listras (ou faixas) de altas e baixas densidades de buracos.
Para descrever a supercondutividade nesses sistemas utilizamos a teoria de Bogoliubov-
deGennes, que ¢é propria para lidar com sistemas de densidades nao-uniformes. Nessas
condicoes experimentos indicam que esses compostos podem ser analisados como super-
condutores granulares com um parametro de ordem complexo (A;, ;) em cada listra. As
listras podem ser ligadas por acoplamento Josephson, sendo o sistema modelado por uma
rede de juncoes Josephson e a transi¢ao supercondutora ocorre através da coeréncia de
longo alcance das fases ;. Um ponto novo desta dissertacao é a introdugao do efeito da
energia Coulomb, onde modelamos as distribui¢des de carga do tipo listras como capaci-
tores paralelos e mostramos que esse efeito provoca uma diminuicao em T.. Nosso modelo
prové uma explicacao para a queda acentuada de T, para o LBCO em comparagao com
a queda no sistema YBCO em torno da dopagem de buracos p = 1/8.

Palavras-Chave — Supercondutividade, BdG, Josephson, Coulomb.
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1 PANORAMA HISTORICO

Ao estudar a variacio de resisténcia elétrica de uma amostra de merctrio em funcao da
temperatura, Heike K.Onnes observou em 1911 que a resisténcia subitamente desaparecia

quando a temperatura era préximo de 4.2K (ver Fig. 1) [1].
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Figura 1: Resisténcia em fun¢io da temperatura do mercurio (Hg), medida por Onnes.

Onnes interpretou esse fenémeno como uma transicao de fase, onde o mercurio passa
de um estado resistivo normal para um novo estado onde a resistividade é nula, chamado
supercondutor. De fato, a variagdo abrupta da resisténcia elétrica numa temperatura bem
definida, denominada temperatura critica (7.), indica a ocorréncia de um fendémeno de

transicao de fase onde as propriedades eletronicas do metal sao alteradas.
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Figura 2: A esquerda gréfico do calor especifico em funcdo da temperatura, mostrando o efeito
do gap que fornece uma queda exponencial para o calor especifico e a direita grafico da
resistividade também em funcio da temperatura, para o mesmo material. Em T, ha transicao
de fase, para (T<T,) o sistema estd na fase supercondutora, enquanto que para (T>T.) numa
fase “normal”.

1.0.1 Efeito Meissner

Estudando algumas amostras de estanho em funcao da temperatura e do campo mag-
nético, Walther Meissner e Robert Ochsenfeld em 1933 descobriram um dos efeitos mais
importante e caracteristico do estado supercondutor: se aplicarmos um campo magnético
fraco a um sistema supercondutor quando este se encontra no estado normal (7" > T,) e o
resfriarmos na presenca do campo, observaremos uma expulsao abrupta do fluxo magné-
tico do interior do material quando este transita para o estado supercondutor em T' = T..

Esse fendmeno é conhecido como efeito Meissner.

Condutor Perfeito Supercondutor

Tl (“P

T<T, (:) O

Figura 3: Comportamento de um condutor normal que obedece a lei de indugdo de Faraday
comparado ao efeito Meissner num supercondutor
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Este fend6meno mostra que a transicao supercondutora ocorrendo na presenca de um
campo magnético, supercorrentes superficiais serao induzidas na amostra afim de cancelar
exatamente a indugao magnética no seu interior.

O efeito Meissner é observado em todos os supercondutores, entretanto a resposta do
supercondutor a aplicagdo de um campo magnético externo levou a separar os supercon-

dutores em dois tipos, I e II.

e Tipol
Os supercondutores do tipo I possuem apenas os estados Meissner e normal, ou seja,
se o campo magnético aplicado for menor que o valor critico (H < H.), entdao nao

havera penetracao de fluxo magnético.

e Tipo Il
Os supercondutores do tipo II apresentam dois valores criticos para o campo mag-
nético. O estado Meissner com exclusao total do fluxo magnético persiste até valor
critico H,.;, acima desse valor o fluxo magnético penetra parcialmente na amostra,

embora a supercondutividade se mantenha até o valor de H...

AN Supercondutor tipo |
Supercondutor tipo Il

—uM

1

I

|

Estade i ) |
supercondnctor & —— Esfede mixte ———————— | Fundo normal

1

I

1

H”- Nﬁ‘

H

N
P

Figura 4: Comportamento da magnetizacao e funcdo do campo magnético H
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1.0.2 Teoria BCS

Somente quase 50 anos depois da descoberta de Onnes é que surgiu uma teoria bem
sucedida do fendmeno da supercondutividade. Em 1957, os fisicos John Bardeen, Leon
Cooper (o mesmo dos pares) e Robert Scrieffer apresentaram um modelo teérico que con-
cordava muito bem com as observacoes experimentais nos supercondutores. Esse modelo
ficou conhecido por Teoria BCS e lhes rendeu o Prémio Nobel de Fisica de 1972.

A teoria BCS diz que elétrons viajam em pares, interagindo entre eles através de vibragoes
de rede, ou fénons: um elétron com spin 1 e momento k emparelha com um elétron spin
J viajando na direcao oposta com momento -k, isso é chamado pareamento de Cooper.
Termodinamicamente a supercondutividade ocorre porque a distribuicao normal do mar
de Fermi é instavel em um gas de elétron via esse mecanismo de pareamento e para uma
pequena interagao atrativa a distribuicao de elétrons gera um estado de menor energia.
Denotando pelo subscrito k os fatores associados com o par de momento k, a distribuicao
supercondutora é parecida com a distribui¢ao de Fermi convencional:

1

fie= exp(Ey/kgT) + 1’ (1.1)

onde o “zero” de energia coincide com o nivel de Fermi e:
E} =e; + A(T)?, (1.2)

isto é, o espectro de energia contém um gap e a largura do mesmo varia com a temperatura.
O valor de ¢, ¢ a energia de tinico elétron com respeito a superficie de Fermi no estado

normal e Ag(7T) é a energia de gap.

Com o aumento da temperatura eventualmente a energia térmica sobrepoe-se a inte-

racao dos pares e entdao com o gap indo a zero, a supercondutividade desaparece.
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critical
temperature
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T=T, — A(T)=0
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1.0 =
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Figura 5: Gap supercondutor em fun¢do da temperatura previsto pela teoria BCS. O gap
diminui com aumento da temperatura e se anula em T..

Consequéncias das equagoes BCS
A teoria BCS comeca com a hipdtese de que a interacao dos pares de Cooper através do
acoplamento elétron-fonon, a minimizacao da energia livre que gera uma equacgao integral

nao-linear para o gap Ax(T):

1 Ay (T) B,
A(T)=—=S "V, =k tanh —~ .
k( ) 2%: kk Ek/ an 2]€BT

(1.3)

A interacao V),  inclui a repulsao Coulombiana entre os elétrons e a interacao elétron-
fonon. Desejando obter solugoes analiticas para a equacgao 1.3, a teoria ignora comple-
tamente a interacdo Coulombiana e aproxima a interacdo elétron-fonon a uma forma

extremamente simples:

Vi = —V, para |eg| e |ey| < hw,,

Viw = 0,

onde V' é uma constante maior que 0.
Convertendo a soma em uma integral, a equagdo 1.3 entao aparece da seguinte forma:

NoV hwe tanh(Ek/QkJBT)
A(T) =
(T) 2 ot € 62 + A2(T)]'/2

A(T), (1.4)

onde Ny é a densidade de estados constante.
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Como gap A é uma funcao da temperatura podemos tird-lo da integral, outra simpli-

ficacao usada por BCS:
hwe exp(E /kgT) — 1 de

1.5
NOV exp(E/kgT)+ 1 E’ (1.5)
onde E? = e? + A(T)?, como antes. Por fim, para T'= 0K por simplificacio temos:
A 1
0 — ~ 2exp(—1/NyV). (1.6)

hw.  sinh(1/NoV)

Para outra temperatura extrema (T.) o gap A desaparece, assim simplificando novamente

equagao 1.5 temos:

kgT.
hw.,.

= 1.14exp(—1/NoV). (1.7)

Combinado as equacoes 1.6 e 1.7 obtemos a razao BCS:

2A
kpT.

= 3.53 (1.8)

Esse é o nimero “magico” que recebeu muita enfase como padrao de um supercondutor
BCS ideal.
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2 OS CUPRATOS

O primeiro supercondutor de alta T. com uma temperatura de transi¢ao em torno de
30K, Las_,Sr,CuQy, foi descoberto em 1986 por pesquisadores da IBM, Georg Bednorz e
K. Alex Miiller [2]. Em 1987, Chu et. al. sintetizou um novo cuprato YBayCuyO4_, que
possui uma temperatura critica de 94K [3], foi o primeiro supercondutor a superar a bar-
reira do nitrogénio liquido (77K) desde entdao, o composto YBasCuyO4_, obteve imensa
atencao devido as implicagoes tecnoldgicas.

Diversas familias de cupratos tem sido descobertas, todas caracterizadas por planos de

cristal de 6xido de cobre (CuO,), ver Fig. 6.

Figura 6: Evolucdo da temperatura critica dos supercondutores

Entretanto, diferente dos supercondutores metalicos convencionais onde a fase normal
é descrita em termos da propriedades do liquido de Fermi, os cupratos apresentam uma
fase normal com novas propriedades que se tornaram um desafio. Propriedades como:

calor especifico, suscetibilidade magnética, resistividade elétrica; diferentes de um metal.
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Contudo, ainda assim podemos afirmar algumas caracteristicas sobre a natureza seja

do estado normal e/ou do supercondutor [4]:

e A supercondutividade dos cupratos é devida a formagao dos pares de Cooper;
e A supercondutividade nos cupratos ocorre principalmente nos planos de CuQOs;

e O parametro de ordem é composto por uma amplitude e fase;

A simetria orbital do parametro de ordem ¢é d,2_,p;

e O mecanismo da formagao dos pares de Cooper ainda ¢ assunto de debate.

2.1 Estrutura dos cupratos

Todos os supercondutores de cuprato tém a estrutura em camadas. O fluxo da su-
percorrente ocorre nas de condugao, as camadas de ligagdo apoiam e mantém juntas as

camadas de conduc¢ao. As camadas de condug¢ao contém planos de CuQO, cada ion de cobre

(Cu*) é circundado por quatro fons de oxigénio (0%").

@ Cu @ C 0

Figura 7: Esquema da estrutura dos cupratos, observamos as camadas de condugdo e a de
ligacao.
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2.2 Dopagem

Os cupratos sao dopados mudando a composi¢ao quimica das camadas de condugao, os
elétrons sao removidos (dopagem por buracos) ou adicionados (dopagem por elétrons) no
plano de CuQO. Para nossos propositos vamos discutir sobre sistemas dopados por buracos.
Para ver como isso acontece, considere o Lay;CuQO4 como um composto puramente idénico
formado de dois fons La**, um fon de Cu?t e quatro fons de O?. Se 10% do trivalente
La3* for substituido por divalente Sr* para formar o composto (Lagg, Srg1)2CuO,_,, hd
duas forma de alcancar a neutralidade elétrica, ou seja, equilibrar as cargas positivas e
cargas negativas no composto.

A primeira é deixar todo o cobre permanecer como Cu?* e reduzir a quantidade de
oxigénio, fazendo obtemos o composto (Lagg, Sro1)2CuO39. Os planos de CuO néo sao
alterados por esse processo, uma vez que todo o cobre ainda se encontra no estado Cu**.
Outra forma de dopagem ¢é manter o teor de oxigénio correspondendo a férmula (Lag o,
Srg1)2 CuQOy e atingir a neutralidade de carga, convertendo 20% dos fons divalentes Cu**
em trivalentes Cu®*. O resultado sdo planos de CuO com muitos buracos decorrentes da

presenca de muitos fons Cu®T.

Figura 8: A estrutura do cristal do Lag_,Sr,CuO, dopado. Quando fons La®t sdo substituidos
por Sr*. Esferas vermelhas, marrons e azuis , representam La(Sr), Cu e O fons
respectivamente. Em verde estdo os planos de CuO.
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Na pratica, ambos os processos podem ocorrer: pode haver alguma diminui¢ao de
oxigénio e alguma conversio para fons Cu®™. A concentracio de buracos nos planos
de CuO pode ser calculada quando o pardmetro = na férmula (Lagg, Srp;)2CuOy_, é
conhecido.

A figura 9 [5] mostra que a supercondutividade ocorre apenas sobre uma certa faixa de
concentracao de buracos. Ela surge em uma dopagem critica p,,;,, ha uma transicao de
temperatura que cresce até seu valor maximo em p, e entdo diminui com o aumento
da dopagem e desaparece em p,q.. Também vemos que a temperatura de formagao do
ordenamento de carga T¢ é mais alta em torno de p = 0.125, isso é um indicativo que
as variagdes de carga sdo mais fortes. Materiais com p < p, s@o classificados como

underdoped e aqueles com p > p,; sao classificados como overdoped.

300 &

T

N Strange metal
€
=~ 200 B8
g
‘@ Tsc. onset
2 = TC.onsm.r“"-\\
£ ; :
Lgn Charge i
100 = order
Spin —‘_ﬁ‘\
order
5 \"TS il ; IS cow
\ : m lIn.
3 }n\. ’1 ;
0.2
pr'm Pcz Prmax
Hole doping, p

Figura 9: Temperatura versus dopagem para cupratos, indicando onde varias fases ocorrem. O
subscrito onset marca a temperatura que as flutuagoes de ordem se tornam aparentes. T's o set
(linha verde pontilhada), Tc onset € TsC onset (linha vermelha pontilhada), se referem as
temperaturas onset de flutuacao de spin, carga e supercondutor, enquanto T* indica a
temperatura onde ocorre o crossover para o regime de pseudogap. Note que o maximo do
ordenamento de carga ocorre em torno de p = 0.125. [5]



18

2.3 Pseudogap

Diferente dos supercondutores convencionais onde o gap é uma propriedade exclusiva
da fase supercondutora da matéria, os supercondutores de alta T. apresentam um gap
acima da temperatura critica conhecido como pseudogap, ou seja, é observado na fase
normal dos cupratos um gap A para (7" > T.) [6]. Ainda ndo hd um consenso sobre sua
natureza se é devido as flutuagdes supercondutoras ou a supercondutividade em ilhas [7],
contudo ha uma temperatura caracteristica denotada por T* onde a regiao do pseudogap

se inicia e essa temperatura estende por cima de T.(p), figura 10.
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Figura 10: Escalas de energia de pseudogap (E,; = 24,,) e supercondutividade
(Esc ~ 5kpT,) para um numero de HT'SCs com TP** ~ 95K. Os dados sao obtidos como uma
funcao da dopagem p, por ARPES, STM, Andreev reflection (AR), Raman scattering (RS) e
heat conductivity (HC). [§]

A existéncia do pseudogap foi comprovada de forma experimental por muitos expe-
rimentos como: ARPES, STM, Nuclear Magnetic Resonance (NMR), Raman Scattering
(RS), Magnetic Neutron Scattering (MNS). Como nédo temos espago para tratar todos os
métodos vamos apenas discutir os resultados de ARPES, mas uma explicagao detalhada

de outros métodos pode ser encontrada em Timusk et al. [6].
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2.3.1 Evidéncias de pseudogap por ARPES

Angle-Resolved Photoemission Spectroscopy (ARPES) é uma técnica experimental
que permite acesso direto ao espectro de um elétron removido de um sistema de muitos
corpos, isso permite medir a dependéncia do momento do valor absoluto da amplitude de
pareamento 2A via a excitagdo do gap A do unico elétron removido [8]. Essa técnica tem
se mostrado muito 1til para estudar os cupratos porque ela produz a energia e o momento
dos estados eletronicos preenchidos abaixo da superficie Fermi, tornando possivel analisar

os planos de CuO dos cupratos que sao os principais locais de supercondutividade.

A figura 11 mostra varias medidas realizadas ao longo da linha vermelha na zona de
Brillouin que viola a superficie de Fermi como visto em (c). Os gréficos da referéncia [9]
mostram a energia para se extrair um elétron. O gap de energia definido pela diferenca

da energia de Fermi, tomada como a origem, pode ser facilmente visto.

y J&

_SCT7K) PG(90K)
B | o
- /A

SN
Ry

|

5
.

|

- h'“-‘—“—‘———_
80 40 0 0 40 80
Binding energy (meV)

Figura 11: Medidas de ARPES através da superficie de Fermi (c) de um filme de Bi2212 com
T. = 80K, onde os gaps supercondutores sao definido pelos pontos pretos em (a) e (b). Nesse
caso o gap medido a 90K associado a supercondutividade é bem acima de T, = 80K do
material. [9]



20
2.4 Distribuicao eletronica inomogénea

Apo6s uma década da origem da supercondutividade de alta T., foi descoberta as
listras de diferentes densidades de cargas por Tranquada [10] em 1995. Isso gerou um
alvorogo para explicar a participacao das listras na supercondutividade, se elas seriam
a causa ou nao. Contudo, fica claro que qualquer teoria da supercondutividade nesses
materiais precisam levar em conta essa desordem. Nosso modelo baseia-se essencialmente
na distribuicdo de carga eletronica nos planos de CuO dos cupratos. A distribuicao
inomogénea de carga foi medida por diversos experimentos que indicam que as densidades
locais dos supercondutores de alta T, sdo desordenadas [11,12], isto varia radicalmente
de um metal no estado normal, onde a distribuicao de carga ¢ homogénea.

H&4 um aumento crescente de evidéncias sugerindo que a inomogeneidade é intrinseca aos
cupratos e nao ¢é relacionada com as impurezas [10,13-23] ou defeitos de cristalografias.
Abaixo descrevo dois experimentos em diferentes materiais que dao suporte a existéncia

intrinseca das inomogeneidades:

e Difracdo por Néutron [10, 14];

e Escaneamento microscépico de tunelamento (STM) [16,18,20,24].
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2.4.1 Difracao por Néutron

Esta técnica experimental é uma aplicagao do espalhamento de néutron para determi-
nar as estruturas atémicas e magnéticas do material. A amostra a ser analisada é colocada
em um feixe de néutrons para obter um padrao de difracao que fornece informagoes sobre
a estrutura cristalina do material. E uma técnica similar a difracdo por raio-x.

Assim foram detectadas pequenas variagoes nos sinais da difracdo que foram interpre-
tados como pequenas variacoes nas distribuicoes de cargas em torno dos ions nos plano
de CuO de Lag_,Sr,CuO, (LSCO). Bozin [11] relatou a evidéncia estrutural local que
suporta o fato que as distribui¢oes de cargas sao inomogéneas nas regioes pouco dopadas
(underdoped) e otimamente dopadas do diagrama de fase do LSCO.

Nesse contexto, foi descoberta por Tranquada [10] no LBCO a configuragao de listras
que sao segmentos lineares que possuem densidades alternadas de buracos. Nas regioes
com alta densidade de buracos a ordem anti-ferromagnética é destruida e essas distintas

regioes sao separadas por barreiras que sao espagadas periodicamente.
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Figura 12: Descoberta da fase listra por espalhamento de néutron em Laj g_,Ndg 451, CusOy
com 12% de dopagem. (a) Representagao esquemética do padrao de listras: circulos
representam os sitios de Cu no plano de CuO2, com setas denotando os spins de Cu e os
circulos cinzas indicam a localizagdo dos buracos dopados. (b) (HKO0) proje¢ao do espago
reciproco mostrando a localizagdo da carga medida e spin satellites (circulos pretos) ao longo
das diregoes (010)e (110), respectivamente; circulos brancos representam a reflexdes de Bragg.
(c,d) Espalhamento eldstico de néutron medicao de (c) pico de ordem de ordem (0,1.75,0) e
(d) picos magnéticos em (0.5,0.375,0) e (0.5,0.625,0), com scans ao longo das setas marcadas
no painel b. [10]
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2.4.2 Escaneamento microscépico de tunelamento (STM)

O STM produz imagens com precisao atomica, algo em torno de 0.1nm, o que significa
que atomos individuais podem ser mapeados e manipulados. O principio basico usado
pelo microscopio é o tunelamento quantico, o que permite mapear a densidade local dos
estados de uma amostra supercondutora. Essas imagens indicam que a inomogeneidade
eletronica microscopica é distribuida nos planos, o que é uma caracteristica fundamental
para o problema da supercondutividade de alta T.. Posteriormente McElroy [18] mostrou
como a distribuicao eletronica evolui com a dopagem.

Os experimentos de STM podem ser atribuidos a presenca de inomogeneidade eletronica
que ¢é manifestada como variagdes espaciais na densidade local e na amplitude do gap
supercondutor, mostram ainda que a inomogeneidade medida nao é devido a erro de
cristalografia ou impureza, mas indica um comportamento universal dos cupratos. Outros
experimentos de STM confirmaram também a ordem de carga tipo tabuleiro de xadrez

(check-board) em supercondutor fortemente correlacionado BipSroCaCusOg,,. [16,18,25].

Flgura 13: Medida de A(7), mapas de gaps, de quatro diferente dopagens. (a) 89 K com
=0.19, (b) 79 K com p = 0.15, (c) 75 K com p = 0.13, (d) 65 K com p = 0.11. [18]
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Entao, apés descoberta das listras de cargas por Tranquada et al. [10] e da confir-
magao por Fujita et al. [26] no LBCO e Chang et al. [27] no YBCO, em nossos calculos
vamos tratar as inomogeneidades desses dois sistemas como formadas por listras de cargas

estaticas como observado por Thampy et al. [28], ver figura 14.

Intensidade(Fétons / seqg)
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Figura 14: Gréaficos mostrando a evolucao da CDW em funcao do tempo em (a) 10.5 K, (b)
17.7 K, e (c) 40.0 K. Listras verticais sdo indicativas de dominios CDW estéticos entre 10.5 K
e 40.0 K. [28]

Essa secao mostrou que a desordem na distribuicao de carga, seja através de ilhas
como na figura 13 ou de listras como nas figuras 12 e 14 é uma caracteristica intrinseca
dos cupratos. E portanto é uma propriedade bem diferente dos supercondutores metali-

cos, logo é necessario um modelo bem diferente para descrever a supercondutividade nos

cupratos.
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3 OBJETIVO

Portanto, vimos que a desordem eletronica, o pseudogap e efeitos da supercondu-
tividade acima de T. implicam numa teoria nova para os supercondutores de alta T..
Nesta dissertagao vamos introduzir um modelo que leva em conta a variacao das cargas
no plano de CuO para descrever T, em torno da anomalia p = 1/8 e que explica os valores
de T.(p) que decai bastante no composto Lay_,Ba,CuO4 (LBCO) e de forma mais suave

0 YBay,Cusz0, (YBCO), como podemos ver na figura abaixo.

100+
X
== 50+t
U o i i i i
0.05 0.075 0.1 0.125 0.15

p (holes/planar Cu)

Figura 15: Grafico T, x p, vimos que a queda de T, é maior em torno de p = 0.125
principalmente para o LBCO. [29]

Conforme mostrado nas figuras 17 e 16 a temperatura de formagdo do ordenamento
de carga ¢ mais alta justamente onde ha a maior queda de T. e consequentemente isso é
um indicativo que o ordenamento de carga é mais forte nessa regiao. Noés vamos tratar
nessa dissertacao as varidveis de cargas quantitativamente e explicar os dados de T.(p)

para esses materiais.
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200 . | . | .
(a) YBCO

150

100

T(K)

50

D - I . I .
0.05 0.1 0.15 0.2

P

Figura 16: Grafico T, X p vemos que em torno de p = 0.125 ha de T, enquanto apresenta
maiores valor de ordenamento de carga Tcpw . [30]
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Figura 17: Grafico T, x p vemos que em torno de p = 0.125 ha queda abrupta de T, enquanto
apresenta maiores valor de ordenamento de carga Topyw . [28]
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3.0.1 Dimensoes das listras

Depois da descoberta da ordem do tipo listra nos cupratos a base de Lantanio, insta-
bilidades no ordenamento de cargas foram observadas em todos as familias dos cupratos.
Entretanto, provou-se dificil distinguir entre cargas de ordem unidimensionais (listras) e
bidimensionais (xadrez) em materiais a base de Itrio e Bismuto.

A natureza das ordens de cargas no composto pouco dopado YBayCu3Og, por espalha-
mento de raio-X verificou que a ordem de carga no composto é de natureza unidirecio-
nal [31], que pode explicar aspectos comum no YBCO e em compostos de base La.

Por isso em nosso modelo consideramos ambos os compostos, YBCO e LBCO, como

formados por listras paralelas, podemos observar a figura 18:

R =T
Ao
| —
L TT—
——— T<T,
- A" o
] lIAgH
,"__r-——a. |
| —
| —
1 e i
x — e
N ’ A T =T
i A g 2 1
! H I
1 { - . -
\ 7’
e -~ /
*_" ‘_“_‘I

Figura 18: Esquema representando a evolugdo dos nanodominios de listras igual a T, (topo) e
abaixo de T, (baixo), ilustrando como as correlagoes sofrem uma supressdo maior na presenga
da ordem supercondutora. [31]

Através dos experimentos de raio-x (RXS) foi verificado que o dominio das listras

ocorrem em ilhas finitas com um comprimento de correlacao &.
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O tamanho dessas ilhas estd associado ao comprimento de correlacao &, que é derivado
a partir da largura do pico demostrando que essas regioes sao limitadas. A figura 19 mostra

que os compostos onde a area do pico é maior tem maior &.

12 - : : : : : . ; ; ;
(a) y=6.44 || () y=6512 || (¢) y=667 || (d) y=675 || (e) y=6.92
1 p~0.078 1| p - 0.006 p~0.132 p~0.165
T =42K T=HK T=74K T =03 K
0.8 g ] e P i

=
=1

MNormalized Intensity
[=]
=
= O
— =
So
-~

=

025 03 035 025 03 035 025 03 035 025 03 035 025 03 035 04
kin(0,k6.5) kin (0,k6.5) kin (0,k6.5) kin (0. 6.5) kin (0.k,6.5)

Figura 19: Intensidade dos picos que medem a formacao de CDW no YBCO em funcéo de &
para diferentes dopagens com campo magnético nulo. (a)—(e) a T' ~ T,(y) (circulos) e T ~ 10K
(quadrados) para as concentrages de oxigénio y = 6.44, 6.512, 6.67, 6.75, e 6.92. [29]

Os comprimentos de correlagao &, que sao usados nos calculos do capitulo 6 mostrados
na figura 20:

(e)
— 200} '3 150
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g E 100 g78 @44 6.512 T~2K
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T =l -;:ll:CDW:I
{] i i i i
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p (holes/planar Cu)

Figura 20: Comprimento de correlagdo em funcao da dopagem utilizado como comprimento
das listras perto de T,. [29]
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Para larguras das listras usamos o valores retirados da figura 21, visto que o vetor de

onda ¢ uma medida da periodicidade das listras [32].

b o3 . .
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Figura 21: Vetor de onda @ = 1/ em funcao da dopagem, dos varios compostos com onda de
densidade de carga (CDW) que variam com a dopagem. No caso dos compostos com listras, A

representa o tamanho de uma com baixa junto com uma de alta dopagem. [32]
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4 METODO AUTO-CONSISTENTE

Nosso modelo como vimos é baseado na inomogeneidade de cargas e a teoria BCS é

valida apenas para problemas de densidades uniformes. Portanto, precisamos generalizar
a teoria microscopica (BCS) para lidar com problemas nao-uniformes.
Usaremos aqui, o método de campo auto-consistente de Bogoliubov (Bogoliubov, Tol-
machev e Shirkov, 1959) e nosso tratamento serd similar ao de deGennes (1966). Nosso
objetivo é determinar a dopagem local p nos planos de CuO e com essa abordagem é
possivel calcular os gaps locais em sistemas inomogéneos.

Podemos escrever o hamiltoniano do sistema da seguinte forma:

Hi ‘/1
H=tY>" ¢l cie — > pinie + Vo Y nigngy + 5 DD nighyy (4.1)
(ig) @ (io) g (ij) o0’
Ha

O termo H? prové a interacdo V; das cargas entre os primeiros vizinhos denotados
por (i,7), o potencial quimico y; regula a densidade local e V; é a repulsdo coulombiana,
de um sitio. Se fizermos V; = 0 e V5 < 0, os gaps sao do tipo onda-s. Aqui temos V; < 0

e Vo > 0 onde também obtemos gaps do tipo onda-d.

Na esperanca de uma solugao relativamente simples do modelo, vamos realizar sim-

plificacdes em cada termo da equacao 4.1, comecando por Hs.
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4.0.1 Simplificando o Hamiltoniano H-

. ’ . . ’ ~ o« .
Somando Hs sobre os spins 0 e o e fazendo j = i+ 9 onde J é sao os vizinhos temos:

v
?1 Z Z e

(i0) oo’

Vi o1 to o to
Y [%Cn%m%m T CiyCil Ciys) Civs) T+ CipCitCips) Citol T+ Cu%%wiw?} : (4.2)
(id)
Apenas os dois tltimos termos devem possuir contribui¢ao fisica, assim como ambos
possuem a mesma estrutura vamos tomar a média térmica dos pares de operadores, isso

sera suficiente para considerar que apenas o tltimo termo é essencial para fisica.

Vi
D) Z CZT+5TCI¢Ci¢Ci+6T- (4.3)
(i,9)

Ho

O produto de quatro operadores nao é muito facil de se fazer, por isso aplicamos

aproximagao de campo médio com médias térmicas a (4.3), o que gera:

A () As(77)
— —_—
Vigr i Vi tod
Hoy = Z b)Y <Cz’+5TCZ¢> CiCiyst T 9 (ciyCivsr) Cits1Ciy | > (4.4)

(6)

onde definimos a amplitude As(7;) que no futuro serd o parametro de gap da onda-d e

devido a simetria da ordem d,2_,2 nos cupratos serd utilizados em nossos calculos.



31

4.0.2 Simplificando o Hamiltoniano #;

Para simplificar o termo responséavel pela repulsao de um sitio, vamos utilizar a apro-

ximagao de Hartree-Fock Bogoliubov. Assim, temos:

Vo
H, = 3 Z {(nﬁ ny + (ny)ny + 2 {cper) c%ci +2 <c$ci> CWT} . (4.5)
1
Como o argumento é o mesmo para todos os operadores, o mesmo foi omitido. Se nao
hé campo eletromagnético externo, entao (n4s) = (n;), isso nos permite usar a seguinte
notagdo n = ny+n, +>,n,. Com essas consideragoes podemos reescrever (4.5) definindo

novas amplitudes:

Ay () A (77)
Vo 2Vh 2Vo
Ha=3 |G i+ T ewenhefe + =5 (el ewer (4.6)

i

Naturalmente o gap surge com dimensao de energia. Se U < 0 e V; = 0, entao Ay(7;)
sera simplesmente gap isotropico de onda-s, semelhante ao gap supercondutor metalico

descrito pela teoria BCS.

4.0.3 Escrevendo o Hamiltoniano efetivo H,

Podemos combinar o termo 3, *2 (n) n de (4.6) com — >, , pini, da (4.1) para dar
> i f;n, onde:

Vo

Fi = pi = = (m)n, (4.7)

esse potencial quimico contém o Hartree-Shift % (n)n e serd usado para uma distribuigao
de carga inomogénea p(i). Com isso em mente, substituimos as equagoes (4.4) e (4.6) de

volta em (4.1), obtendo agora o nosso Hamiltoniano efetivo:
He = tDD clocivse — Y imi
(ig) © ¢

+ 2 [As(F)elisrel, + D50 ciscira] (4.8)
(i6)

+ 3 [Av(F)ele] + AL (F)eer]
i
Na proxima secao iremos diagonalizar o Hamiltoniano usando as transformacoes de

Bogoliubov. Iremos obter os autovalores e autovetores do Hamiltoniano.
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4.0.4 Equacgoes de Bogoliubov

O Hamiltoniano efetivo (4.8) agora é quadratico nos operadores. Vamos utilizar a

transformacao generalizada de Bogoliubov:

cr = 3 [un(er = v

n

ey = 2 [unlF) s +on 7y

n

Civst = O |un(7i + )y — i (7 + O, | (4.9)

n

—

)

onde 0s 7,,’s sao operadores de quase-particulas e wu,(7;) e v,(7;) sd@o amplitudes de
probabilidades a serem determinadas. O spins ¢ possui duas possibilidades: para cima 71
com sinal positivo e para baixo | com sinal negativo. A equacao (4.9) diagonaliza (4.8)

(G200

HE =" Bl e, (4.10)

onde o autovalor de HY" é medido a partir do estado fundamental. Nosso préximo passo
é estabelecer uma conexao apropriada entre as equagoes (4.8) e (4.9) que devem ser
iguais, para isso calculamos os comutadores [¢;), He| € {cz- 1 Hf } , aplicamos a transformacao
de Bogoliubov e os igualamos, isso ird nos dar as equacoes de Bogoliubov que estamos
procurando.

Durante esse calculos, comutadores como [%U, HE ,} irdo aparecer, portanto calculamos

esses dois comutadores usando (4.10) e {’ﬂm, ’ymgf} = 0pm0,,’, antecipando temos:

’
oo )

hnofof} = EnYnos (4.11&)
o H] = —Enl, (4.11b)

Escolhendo por nenhuma razao especial ¢ =], vamos calcular [cu,?-[f }, usando a

forma diagonal do Hamiltoniano efetivo (4.10) com (4.9) e (4.11) temos:
s 1| = 22 B (un() s = 03 (770 (4.12)

terlamos o mesmo resultado [CZ»T,HE } Da mesma maneira calculamos [¢;, H.] usando

(4.8) e depois de algumas manipulagoes obtemos:

[eig, Hel =Y civo — Ticiy — O Ds(7)cly 50 — Au(7)ch. (4.13)
1) o
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Comparando as equagoes (4.13) e (4.12) é possivel obter a transformagcao de Bogoliu-

bov da seguinte forma:

[Cu? H ] (414)

( > un (7 +0) — Bun(77) + D v, (75 4 6) As(77) + Un(ﬁ-)AU(ﬁ)> Ty +
5 5

S < Z (r; +0) — v (77) Zu i+ N As(r;) —u (r,)AU(r,)> %TLT.

)

Assim, obtivemos a comunicagdo que desejavamos comparando os coeficientes v, e

yjﬁ nas equagoes (4.12) e (4.14) obtendo:
Eyun(75) =t wn(7i +8) = Bun(7) + D v0al7 + 0)As(7) + va(F)Au () (4.15)
5

)

~Enti(7) =t 007 4+8) = () = L un 7+ 0)As(r) — w () Au(R). (116)

Essas duas equagoes sao as equagoes de Bogoliubov do nosso problema, podemos

Un (77) un (77)
—E, 4.17
()= (0) am

Por definicao F,, > 0, as equagbes (4.17) fornecem os autovalores {£,} e também

escrevé-las da seguinte forma:

¢ A
A ¢

determinam os autovetores constituidos das amplitudes das quase-particulas,
Uy, (75
n j) (4.18)
U (77)

Isso ¢é feito com calculo computacional. Uma vez conhecido E,, e (4.18), podemos

escrever Ay, Ag, p(i) e (p(i)) em termos dessas quantidades.
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4.0.5 Os gaps e densidade eletronica

Calculo da amplitude de Ay (77, T)
AU(ﬁ, T) = VU <CiiciT> (419)

Obtendo:
BE,
2

Ay(r;, T %Zun i) v (77) tanh( ), (4.20)

Calculo da amplitude de As(77)

Continuamos calculando As = 2 (¢, (7;)ct(r7)). Usando a transformagcao de Bogoliu-

bov e as propriedades de média térmica,<'yfw’ymaf> = 0pm0,, [n, Obtemos:

Wn

S [un (7 + )05 (7) fo — (7 + )ua () (1 — £)] (4.21)

n

onde
1

fn = e(Bi—pi)/ksT | 1

Célculo da densidade p(r;,T")

Sabendo que:
p(r, T) = (ni) = < ZTC’LT> + <CZ¢Cz‘¢> (4.22)

0 que nos gera:

P T) = 1= 25 [un ()2 fu + [0a(F)P (L = £)] (4.23)

O gap da onda-d As(r;,T) = Ay(r;,T) e a densidade p(r;,T) sdo determinados e
comparados auto-consistentemente através das equagoes 4.21 e 4.23. Atribuimos valores
iniciais para os gaps locais Ay(77), para as densidades p(7;) e para o potencial quimico ;.
Os valores de p(7;) sdo mantidos fixos para que a distribuigao das cargas em forma de listra
seja mantida constante e o programa é executado variando apenas o potencial quimico.
Quando ha uma convergéncia dos valores de p(r;) previamente selecionados, nos dando

novos valores para Ay (7;,T) o programa se encerra.
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Como Ag4(7;,T') varia com a posigao e os resultados experimentais de ARPES e STM
sao medidos sobre uma regiao finita, iremos apresentar nossos resultados através da média
espacial (Ay(p,T)) = SN Ay(ri,p, T)/N. Na proxima secdo iremos calcular de fato os

valores de Ay(r;,T) para os sistemas em interesse.

4.1 Calculos Bogoliubov-deGennes

H&a ao menos trés gaps claramente identificados nos cupratos que tem sido extensi-
vamente discutidos [8,33,34]: o pseudogap A* = A (0.27 — p)/0.22, um gap que é
correlacionado com T.(p) A, ~ 5kpT.(p) e o terceiro é aproximadamente constante para
diferentes dopagens Ag(p) segundo medidas de ARPES [34,35] e STM [36].

Apenas para valores aproximadamente constantes de Ag = (A,4(p, 0)) foi possivel reprodu-
zir T,(p)(0.09 < p < 0.16), outros argumentos a favor de A é a simetria em onda-d [34].
Baseando-se nos artigos [8,29] assumimos o valor médio do gap para cada composto

aproximadamente constantes de Ag(p,0) para as diferentes dopagens. E desses valores

obtemos V (p, 0)

> I I ' ! T T T
YBCO ---e---
LBCO ---o---
R A A oo e °
40 @ o o |
~ 30 | _
[0]
£
\‘5 20 + - .. ®------- P I e _— . |
10 _
° I I : L | ] ] ]
0.08 0.09 0.1 0.11 0.12 0.183 0.14 0.15 0.16 0.17
p

Figura 22: Valor de Ay(p) para diferentes dopagem, em YBCO e LBCO respectivamente. Tais
valores ~ 40meV para YBCO e para LBCO ~ 20meV.
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As equacoes (4.21) e (4.23) foram calculadas numericamente de maneira auto-consistente
usando linguagem de programagao Fortran sobre uma rede quadrada que representa uma
secao do plano de CuO. Para os calculos de BAG, utilizamos os seguintes resultados de AR-
PES [37] como pardmetros: o termo de hopping entre os sitios ¢ = 0.15meV, to = —0.50¢
e t3 = 0.16¢.

Os calculos das equagoes de BAG incluem um potencial que segrega as cargas dando ori-
gem as listras com diferentes dopagens e portanto confina alternadamente as cargas em
alta e baixa densidade de graos com a mesma energia minima e modulagao A.

Fazemos Vi, (p) = (V(0,p)) e devido a indicages [38] que a temperatura Tpg(p), tem-
peratura de separagao de fase, é correlacionada com a temperatura de pseudogap T%(p)

assumimos nos calculos que sao iguais.

V(p,T) =V(p,0)[1 = T/Tps(p)]? (4.24)
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4.1.1 Sistema Quase Homogéneo

Com os valores de Ag(p) obtidos por Yoshida et al. como os valores iniciais & 1" = 0,
agora podemos utilizar as equagoes de BdG para calcular os valores de (Ay(p,T)) em
diferentes p e T. Primeiro vamos estudar as equacoes de Bogoliubov-deGennes para listras

com densidades que sdo praticamente uniformes, onde Ap ¢ da ordem de 10~

YBCO
45 T I I
p=009 ——
p=010 — |
40 p=0.11
p=0.12
35 p=0.125 1
2 p=013 ——
— p=014 —— -
o p=015 ——
E o5 p=016 —
s 20 ]
g
~ 15 -
10 .
5 -
0
0 50 100 150 200
T (K)
(a)
LBCO
25 I I I I I I I
p=009 ——
p=010 ——
p=0.11
20 p=0.12 i
p=0.125
p=013 ——
— p=014 ——
% 15 p=0.15 I
£ p=016 ——
e
o
< 10
d
5
0 L L :
0 20 40 60 80 100 120 140

Figura 23: Valores médios calculados de (Ay4(p,T')) a partir das equagoes de BdG, para nove
diferentes dopagens médias de p. Os valores serao usados nos calculos de (E;(p,T)) /kp. (a)
YBCO e (b) LBCO.
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4.1.2 Sistema Inomogéneo

Como o objetivo deste trabalho é obter T, através do modelo de listras, vamos mostrar
que aumentando a diferenca entre as densidades de buracos entre as listras, ver Fig. 24,

os valores de Ag(p) e (Aq(p,T)) diminuem e consequentemente T..

I ) T o T
s Py e
AS ) / f\ A A ..)
I I I I
> - - -
| | § I I
T T e e p=p+Aip

..:{ } 4 ) p:p_ﬂp
I
X

Figura 24: Representacao das listras supercondutoras para diferentes dopagens.

Para demonstrar utilizamos como exemplo o composto YBCO com p = 0.09:

50 1 N 1

1
Ap=2.10"3
Ap=4.10
Ap=1.10"

} : Ap=2.10"
40 Ap=31 0
' Ap=4.107

Ap=5.10"
Ap=6.1 0'2
Ap=7.10

2
2

30

20

(Ag(p,T)) (meV)

10

Figura 25: Estudo das variagbes de dopagem nas listras para p = 0.09 no composto de YBCO.
(a) Fica evidente a queda de (Ay4(p,T)) conforme a diferenga de dopagem aumenta entre as
listras. Note também que (Ay4(p,T)) é ndao nulo & temperaturas bem acima de T..
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Em nossos célculos de BAG junto com a equagao 4.24, o valor de (A4(p,T)) diminui
com o aumento da temperatura, mas permanece finito em muitas regides do sistema para
uma significativa quantidade de temperaturas acima de T.(p). Isso é consistente com
resultados experimentais nos cupratos que sugere efeitos de supercondutividade acima de
T.(p) [16,39-44], como diamagnetismo [45,46] e efeito Nernst [47,48] mostrado na figura
26.

Como vimos na Fig. 25 as amplitudes do supercondutor permanecem acima de T.. Como
entao determinar T.?

Na proxima secao iremos ver que a razao de T, ser muito abaixo do valor onde a amplitude
vai a zero, é devido a inomogeneidade das cargas que faz com que esses supercondutores
tenham uma estrutura granular. Ou seja, a amplitude permanece acima de T,., mas a
ordem de longo alcance é obtida pelo efeito Josephson.
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Figura 26: O diagrama de fase do LSCO demonstrando a regiao do efeito Nernst entre T, e
Tonset (0s niimeros nos contornos das curvas indicam o valor do coeficiente de Nernst v).
Como o efeito Nernst ocorre apenas em supercondutores, fica claro que hé a existéncia de

amplitude supercondutora isolada. [48]
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5 ORDEM DE LONGO ALCANCE

5.0.1 Parametro de Ordem

A transicao para o estado supercondutor pertence a uma classe geral de transi¢oes de
fase de segunda ordem, o parametro de ordem envolvido nessa transicao, postulado por
Landau deve ser uma fungio complexa 1) = [¢|e?, portanto, possui dois componentes:
uma amplitude que é associado ao gap (A(r;)) e uma fase 6;.

A partir de experimentos que fornecem evidéncias da existéncia de flutuacdes supercon-
dutoras acima de T, [16,23,39,44,48-50], Emery e Kivelson [51] sugeriram que para os
cupratos supercondutores com p < 0.15 o valor de T, é determinado predominantemente
pelas flutuacoes de fase e para p > 0.15 é determinado pela temperatura de campo médio
TME onde a amplitude vai a zero. A figura 27 mostra um diagrama de fase esquemaético

para supercondutores de alta temperatura encontrado por eles [51].

Ta

Supercondutor

——— aumento da dopagem

Figura 27: Diagrama de modelo de fase para os supercondutores de alta T, como uma funcgao

da dopagem. Ty é a temperatura que limita a coeréncia de fase, acima de Ty as flutuagoes de

fase sdo grandes. Tjsp é temperatura de campo médio onde a amplitude vai a zero, em nosso
caso seria em torno de 200K figura 25. [51]
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A fase supercondutora é delimitada por T§** (que é linear para pequenos valores de
p) e TMF (que decai a zero para um valor critico de p). Podemos ver que T, fica abaixo
de T§** na regiao pouco dopada devido as flutuagoes quanticas e na regiao otimamente
dopada devido as flutuacoes quanticas e a proximidade de TM¥,
Para uma temperatura 7, < T < TM¥ os efeitos de pareamentos se manisfestam como
uma supressao da intensidade das excitagoes de baixa energia (isso é, como um pseudo-
gap). Essa observagdo prové uma explicagdo natural para uma variedade de medidas,
incluindo NMR e condutividade 6ptica em supercondutores de alta T. pouco dopados

(como YBayCuyOg, T. = 80K), que mostras um pseudogap préximo 160K .

5.0.2 Supercondutores Granulares

Devido a forma funcional de V(p,T’) na equagao (4.24), o (A4(p,T")) decai sistema-
ticamente com p. Conforme a temperatura diminui abaixo de T*(p) os graos se tornam
supercondutores, deste modo a supercondutividade ocorre quando graos microscopicos
sao separados pelas regides nao supercondutoras e o tunelamento Josephson entre esses
graos estabelece o estado supercondutor macroscépico [52,53]. Entao, a estrutura eletro-
nica dos graos supercondutores dos cupratos a baixa temperatura pode ser considerada
como que formada por numerosas jungoes S; — S — 5j.

Consequentemente nés aplicamos a teoria dos supercondutores granulares [54] a esses
pequenos graos eletrénicos e como explicado por Mello et al. [55] para supercondutores
de onda-d usamos a expressao do acoplamento Josephson a esta juncao S — I — .S dada

or [54]:
’ Th (Aup. T)) | (Aap. T))

1) T)) =
< J(p7 >> 4€2Rn 2kBT )

(5.1)

A transicao de resistividade zero ocorre quando o acoplamento Josephson, E;, entre
esses minusculos sitio é suficientemente grande para superar as flutuagoes térmicas [56],
ou seja, E;(p, T =T.) ~ kgT.(p), o que leva ao travamento e coeréncia de fase de longo
alcance.

Consequentemente, a transicao supercondutora em cupratos ocorre em duas etapas, se-
melhante a um material supercondutor embutido em uma matriz nao supercondutora: a
temperatura diminui entdao o parametro de ordem supercondutor se desenvolve em cada
sitio a uma temperatura Ty, mas devido a energia térmica ser maior que a energia de
acoplamento Josephson entre os graos, E;, as fases do parametro de ordem néao sao cor-
relacionadas devido as flutuagoes térmicas. Apenas a uma temperatura mais baixa, de

ordem kg1, ~ E; ocorrerd a coeréncia de fase e fazendo a resistividade ir a zero.
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5.1 Calculos Energia Josephson

Quando nao ha coeréncia na fase supercondutora entre os graos, as jungoes formam
uma resisténcia de tinel média, R, (p) que é proporcional a resisténcia de estado normal
Pab(P)s Rn(p) o< pap(p), imediatamente acima de T.(p). Neste trabalho usamos valores
experimentais de resistividade no eixo-b p.

A constante de proporcionalidade C entre R, e p,, onde R, = Cp,, é encontrada cor-
respondendo T, para uma dada dopagem pg, uma vez encontrado o valor de C este serd
usado para todas as dopagens do composto.

No YBCO temos que para p = 0.16 a temperatura critica é T. = 93K, assim C é ajus-
tado em R,(0.16) até obtermos T. = 93K e para LBCO C ¢é ajustado com p = 0.09 até
obtermos T, = 32K.

5.1.1 Sistema Quase Homogéneo

Vamos calcular as energias Josephson para listras com densidades praticamente uni-
formes, onde Ap é da ordem de 107*. Para isso utilizamos os valores de (A4(p,T)) da

figura 23 (a) e (b), obtendo:

YBCO

250 T T
p=0.09 ——
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200 p=0.12 i
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p=013 ——
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p=015 ——— |

150 p=016 ——

T(K) -+~

100

(Ey(p,T))kg (MeV)

50
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Figura 28: Valores calculados da temperatura de transi¢do supercondutora. (a),(b) Energia
média de acoplamento Josephson em fungéo da temperatura (E;(p,T)) (dividida pela
constante de Boltzmann kp) para YBCO e LBCO, respectivamente. Os valores de T

correspondem as interse¢oes da linha pontilhada (E;(p,T)) /kp =T.

Para obtermos valores de T.(p) préximos aos verificados experimentalmente [29] a

figura 28 (b) difere do comportamento esperado como veremos na tabela abaixo, pois no

composto LBCO T, é maior para p = 0.11 e ndo para 0.16 como usualmente.

Com esses dados montamos a seguinte tabela, na primeira linha temos a resistividade

normal p, um pouco abaixo de T., para YBCO retirado da referéncia [57] e para LBCO

[58], os valores calculado de Aj e de T. e por ultimo os valores de T* sao estimados a

partir da extrapolagao linear dos dados na referéncia [59]:

YBCO 0.09 [ 0.10 | 0.11 | 0.12 [ 0.125 [ 0.13 ] 0.14 | 0.15 | 0.16
po(pQem) [57] | 93 | 75 | 60 | 50 | 48 | 44 | 35 | 34 | 32
Ao(p) (meV) | 41.1 | 41.1 | 41.5 | 42.7 | 43.8 | 42.0 | 43.0 | 43.1 | 43.7
T.(K)=E,/kz | 57.3 | 65.6 | 744 | 83.0 | 86.0 | 87.5 | 90.2 | 92.3 | 93.2
T*(p)(K) 480 | 464 | 449 | 432 | 432 | 417 | 401 | 385 | 370
LBCO

po(mQem) [58] | 0.180 | 0.137 [ 0.130 | 0.117 | 0.113 | 0.11 | 0.09 | 0.08 | 0.03
Ao(p) (meV) | 21.7 | 21.0 | 21.0 | 21.6 | 21.2 | 20.7 | 20.4 | 20.1 | 20.6
T.(K)=E,/kz | 334 | 381 | 404 | 389 | 385 | 374 | 35.1 | 31.4 | 27.6
T (p)(K) 480 | 464 | 449 | 432 | 432 | 417 | 401 | 385 | 370

Tabela 1: Valores calculados para YBCO e LBCO, para sistema quase homogéneo com

Ap ~ 1074,
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5.1.2 Sistema Inomogéneo

Para exemplificar o célculo feito para o sistema inomogéneo, Ap > 10~%, utilizamos

p = 0.09 assim os valores de (Ay(p, T')) sao obtidos da figura 25, ficando claro que o valor

de T. diminui conforme a variacao de dopagem aumenta.

100 T

(E,(p,T))kg (meV)

1
Ap=2.1073
Ap: 410.

100
T(K)

150

200

Figura 29: Estudo das variagoes das cargas nas listras para p = 0.09 no composto de YBCO,
demonstrando a queda de T, conforme a diferenca de dopagem aumenta entre as listras.

0.09
Ap | Ag (meV) | T, (K)
2.1073 41.1 d7.3
41073 41.1 57.3
1.1072 40.9 57.1
2.1072 40.2 56.4
3.1072 39.2 595.3
41072 37.7 53.6
5.1072 35.7 51.5
6.1072 33.1 48.7
7.1072 29.8 44.9

Tabela 2: Tabela contendo diferengas de dopagem nas listras para p = 0.09 no composto
YBCO, podemos ver que Ay e T, sdo inversamente proporcionais a diferenca de dopagem

entre as listras.
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Figura 30: Gréfico demonstrando a queda de Ay e de T, em fungao da diferenca de dopagem
entre as listras, para p = 0.09 no YBCO.

O estudo da diferenca de dopagem entre as listras foi realizado para outros valores de
p, nos compostos YBCO e LBCO como pode ser visto nas tabelas 3 e 4. Para o YBCO
obtivemos valores de T, préximos aos experimentais contudo é necessario Ap ~ 1072, o
que nao condiz com o que temos encontrado na literatura onde Ap ~ 1072 [60].
A situagao é pior para LBCO, visto que em algumas dopagens, como p = 0.125, os valores

calculados de T, nao se aproximam dos experimentais mesmo com Ap ~ 1072

YBCO 0.09 | 0.10 | 0.11 | 0.12 | 0.125 | 0.13 | 0.14 | 0.15 | 0.16

T. (K) Calculado 55.2 | 58.1 | 619 | 65.6 | 69.0 | 73.7 | 84.2 | 90.2 | 93.2

T. (K) Experimental [61] | 55.0 | 57.8 | 61.5 | 65.0 | 66.0 | 73.5 | 82.5 | 90.8 | 93.2
Ap 0.03 | 0.06 | 0.08 | 0.095 | 0.04 | 0.10 | 0.08 | 0.04 | 0.0

Tabela 3: Valores calculados para YBCO levando em consideragdo a inomogeneidade nas
equagoes de BdG, vemos que é necessario um grande variacdo da dopagem para obtermos
valores experimentais de T..

LBCO 0.09 [ 0.10] 0.11] 0.12] 0.125 [ 0.13 [ 0.14 | 0.15 | 0.16

T. (K) Calculado 315 | 32.9 | 283 | 272 | 26.7 | 27.8 | 235 | 283 | 27.6

T, (K) Experimental [29] | 32.0 | 32.8 | 21.9 | 6.10 | 2.80 | 5.30 | 19.7 | 28.1 | 27.6
Ap 0.02 | 0.06 | 0.09 | 0.10 | 0.105 | 0.11 | 0.12 | 0.06 | 0.0

Tabela 4: Valores calculados para LBCO levando em consideraciao a inomogeneidade nas
equagoes de BdG, vemos que é necessario um grande variagdo de carga para provocar uma
variacao de temperatura, contudo ainda assim estd muito longe do resultado experimental.
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Nesta secao vimos que para obter os valores experimentais de 7T, X p em ambos os
compostos foi necessario Ap maior que o verificado experimentalmente [60,62]. Entretanto
para o LBCO mesmo com Ap maiores que o medido nao foi possivel obter T.(p) em torno
de p = 1/8. Por isso na proxima segao iremos adicionar o efeito da energia Coulomb,
caracteristico de sistemas granulares [63,64], que para valores de Ap encontrados na

literatura devemos encontrar T, proximos aos experimentais.
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6 ENERGIA COULOMB

Como vimos na se¢ao anterior os valores de Ap usado nos calculos de BAG sao maiores
que os encontrados na literatura e mesmo assim para o composto LBCO nao foi possivel
encontrar T, proximo as experimental. Entao iremos introduzir o efeito da energia de
Coulomb, pois como veremos T, decai a medida que E¢x cresce [65].

A existéncia da energia de Coulomb tem um profundo efeito no acoplamento supercon-
dutor entre os graos e resulta do fato de que cada grao possui uma pequena capacitancia,
entao para que um elétron seja transferido entre eles uma energia é requerida.
Para derivar um Hamiltoniano efetivo para um sistema granular, seguindo Anderson, pri-
meiro examinamos a energia para uma unica juncao Josephson, incluindo a energia de
carga de Coulomb e usando a relacdo de Josephson ® = 2eV /h, temos:

H= ;C’VQ +V(®) = ;;Cil;)z + E (1 — cos®), (6.1)
onde C' é a capacitancia da jungao, V é o potencial elétrico e V() é a barreira de energia

Josephson. Definindo momento canonico p como:

B
— L cd
p 12 )

a equacao 6.1 pode ser quantizada definindo:
[®, p] = ih,

ou equivalente a:

G
p= —zha—q).

Definindo n = p/h podemos entao reescrever a equagao 6.1 na forma de operador:
H = —2Un* + E;(1 — cos®), (6.2)

onde U= ¢?/C ¢é a energia de carga de um tnico elétron. O hamiltoniano da equagao 6.2

descreve uma juncao de Josephson quantica, onde n é visto como a varidvel conjugada a
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fase, que mede o nimero de pares de Cooper que sao transferidos através da juncao.

A energia da carga, leva para o ponto zero flutuacoes de fase que tendem destruir a ordem
supercondutora de longo alcance. Em contraste com a juncao classica, a juncao quantica
se comporta como um isolante. Assim, se nao considerarmos a interagdo Coulombiana

entre os graos vizinhos, podemos estender a equagao 6.2 em trés dimensoes:

H==-2U n;+> E;j[l—cos(®;—,)], (6.3)

i ij
onde n; = —i(0/0®;) é o operador que descreve o desvio no nimero médio dos pares de
Cooper no i-ésimo grao e E;; =E;A; ;11 consideramos apenas a ligacdo com os vizinhos
mais préximos, visto que a ligacao de longo alcance é efetivamente cortada pelo forte

efeito da blindagem. Para a dependéncia na temperatura temos:

 ThA(T) A(T)
By =g tanh g7

onde R, é a resisténcia da juncao no estado normal e assumimos que os graos individuais
sao largos o suficiente para sustentar uma amplitude supercondutora. A temperatura de
transicao que calculamos anteriormente 7., ¢ da ordem de ZFE; somente no limite classico
Ec << ZEj, onde Z é o numero de primeiros vizinhos. Quando Eo passa a ser da
ordem de E; ha uma diminuicdo da temperatura de transi¢do devido ao efeito Coulomb
e a temperatura resultante do sistema vamos chamar de T uma vez que a desigualdade
acima nao é mais satisfeita. Entdo quando ZF;/(E¢c) — 1, o efeito Coulomb ird destruir

o acoplamento Josephson fazendo com que TS — 0 [63,64,66,67].
c

c

Para calcular a temperatura de transicao T, usamos aproximacao de campo médio que

substitui o segundo termo da equagao 6.2 por -2ZE ;(cos @) >°; cos ®; [68] para obter:
Hyr =2UY n; —2ZE;{(cos®) > cos P;, (6.4)

onde Z é o nimero de primeiros vizinhos na matriz e (cos ®) é o pardmetro de ordem da,

matriz dado por:
S €~ B RETE (W, | cos B|W,,)

(cos @) = S o Bufho T : (6.5)
onde V¥, e E,, sao autofungoes e autovalores da seguinte equacao de Schrodinger:
d2
2U—— + 22E; (cos D) cos ®| U, (®) = —E, ¥, (P), (6.6)

dd?
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fazendo y = ®/2 e os autovalores a, = 2E,,/U e ¢ = —2ZF; (cos ®) /U, a equacao 6.6

pode ser tratada como equacao de Mathieu’s:
>0, /dy* + [a, — 2qcos(2y)] ¥, = 0, (6.7)

perto da temperatura de transicio T¢, ¢ é um pardmetro pequeno, assim as autofungoes
e autovalores podem ser expandidos em série de ¢. Em termos dos parametros da equacao
6.5, 2 = U/2kpTC e a = ZE;/U, a temperatura de transi¢io global ¢ determinada pela

seguinte equacao:

7zn2

1—-2%, em?-—1
« 2
1+2%, e

onde n é um inteiro. T /T. como uma funcdo de a, obtido numericamente a partir da

~1, (6.8)

equagao (6.8) é mostrado na figura 31.

1.0
C
Tc
ZTCO.S*
! | \
0 1 2 3 4 5
4 =
a_i
Ec

Figura 31: TS /2T, como uma funcio de o = 2E;/E¢ da equacio 6.8. Note que se TS /T, — 1
com a — oo e TC /T, — 0 com a — 1. Ver Imry e Strongin (1981). [69]

Podemos notar que o limite classico, kg1, = ZFE; é obtido corretamente quando
a — 0. Logo, com o aumento de E¢, T¢ /T, diminui para um valor « finito e desaparece
quando a@ — 1. Agora entdao desenvolveremos um modelo que calcule Eqo, para que

possamos obter o valor de TC.



50

6.0.1 Calculo de E¢

Para o cdlculo da energia de Coulomb e de T¢, fizemos uma simples aproximacio
onde modelamos as listras de cargas como capacitores de placas paralelas para estimar a
diferenca de energia quando um carga esta se movendo de uma regiao de baixa para uma
de alta densidade. Deste modo adaptaremos o célculo da energia de Coulomb, fazendo
7 = 2. Utilizamos entao a expressao ja conhecida:

_ed(q — q2)

E~ = 6.9
© 2H€0A ( )

onde, e é a carga de um elétron, d distancia entre as listras, x ¢ a constante dielétrica,
para €y que é a permissividade elétrica do vdcuo, usamos €y =8.8541x10712F/m. ¢, e ¢

sao as cargas das listras e A é area da listra.

A
Figura 32: Esquema de listras supercondutoras como capacitores, onde Ap = ps — p1.

Dimensoes das listras para algumas dopagens:

p | &A)YBCO | AMA) YBCO | £(A)LBCO | A (A) LBCO
0.09 11.3 60.4 18.8 34.7
0.10 11.4 66.0 18.3 48.4
0.11 11.7 61.0 17.3 71.9
0.12 11.9 63.0 17.3 140.6
0.125 12.2 63.0 16.4 180.0
0.13 12.4 64.0 16.7 135.9
0.14 12.3 67.5 16.1 92.2
0.15 12.4 69.0 15.7 79.7
0.16 12.7 72.0 15.1 79.6

Tabela 5: Tabela com as dimensdes das listras de cargas formadas nos compostos YBCO e
LBCO, a partir das figuras 20 e 21.
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Com as dimensoes das listras de acordo com resultados experimentais mencionados na
tabela 5, podemos entao calcular Ex para cada dopagem, como nosso interesse é calcular o
efeito da energia de Coulomb em T., fazemos E¢/kpg, onde kg é a constante de Boltzmann.

Para demonstrar os calculos vamos usar como exemplo a dopagem p = 0.125 analisada

nos compostos YBCO e LBCO.

e Para YBCO:

Primeiro vamos calcular a carga em cada listra, portanto fazemos a seguinte conta:
q = ne (6.10)

onde n é o nimero de elétrons por listra definido como, n = pA/Aq.
Ay € area da célula unitaria no plano de CuO, Acel:(3.88A)2 e A=M)/2x¢{. Para

A e & vamos usar os valores da tabela 5.

p | A2 (A) ] € (A) | Area da listra (A%) | n q
0.125 6.1 63.0 384.3 3.0 | 5.12x10719C

Tabela 6: Valores utilizados para calcular carga na listra com p = 0.125 para YBCO.

Inicialmente as listras possuindo a mesma dopagem p = 0.125 a quantidade de carga
em cada uma serd igual a calculada da tabela 6 e de acordo com a equagao 6.9 temos
que Eq sera zero.

Todavia, nosso objetivo é verificar como o efeito Coulombiano afeta T, para isso
iremos aumentar sistematicamente de 6.0 x 107> o Ap entre as listras e consequen-
temente a diferenca de cargas Ag aumentars, onde Aq = ¢ — q; = 10724C. Desta
forma, para cada nova configuracao de q; e qs calculamos a energia de Coulomb
correspondente, ver tabela 7.

Para o composto YBCO o valor da constante dielétrica compativel com a tempe-
ratura critica que estamos interessados é k ~ 70 [70]. Com o valor calculado de
Ec podemos determinar a razdo o = E;/E¢ onde E; = kgT, foi o calculado para
sistema quase homogéneo, assim com o valor de o podemos através da figura 31
obter a razio T /T..

Encontramos na tabela 7 alguns valores calculados de E¢ e seus respectivos Ap.
Para Ap = 3.73 x 1073, valor préximo ao encontrado na literatura [60], calculamos
Ec¢/kp = 45.33K. Com T, = E;/kp = 86K, podemos entao obter a razao o = 1.89
e com suporte do grafico da figura 31 temos que para esse valor de «, a razao

T¢ /T,=0.78. Assim obtemos T¢ = 67.0K que ¢ mais préximo do valor observado
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de 66K por Hucker et al. [29], que o valor de T, = 69K encontrado pelo calculo de

BdG nas listras sem levar em conta o efeito Coulomb.

0.125

Agq Ap Ec/kp (K) | a = E;/Ec | TS (K)
9.00x10723 [ 2.20x107° 0.27 321.50 86.0
9.30x1072% | 2.27x10~4 2.76 31.11 86.0
4.97x10721 | 1.21x1073 14.77 5.82 86.0
6.97x1072' [ 1.70x 1073 20.72 4.15 79.9
9.50x1072' [ 2.32x1073 28.25 3.04 774
1.24x10720 [ 3.04%x 1073 36.94 2.32 72.2
1.52x10720 | 3.73x1073 45.33 1.89 67.0

Tabela 7: Tabela para composto YBCO com alguns valores de Ap a partir do qual calculamos
E¢ para cada configuragdo. Vemos que para a — 00, Tg converge para T, e que para a — 1
TS vai a zero.

e Para LBCO:
Como feito para o YBCO vamos calcular a quantidade de carga na listra para
p = 0.125, entretanto A.=(3.78A)% ¢ A = \/2 x &. Usamos os valores de \ e € ja

mencionados na tabela 5.

p | A2(A) | € (A) | Area dalistra (A?) | n q
0.125 8.2 180.0 1476.0 13.0 | 20.6x10~°C

Tabela 8: Valores utilizados para calcular cargas na listra com p = 0.125 para LBCO

Utilizando os mesmo valores de Aq e Ap do exemplo acima, realizamos o mesmo
calculo para E¢, a diferenca é que para LBCO o valor da constante dielétrica de
acordo com a temperatura é k ~ 400 [71] e para o célculo de « utilizamos E;
calculado para o sistema quase homogéneo, T. = E;/kp = 38.5K.

Com o valor de Ap na mesma ordem de grandeza que o experimental [62], obtemos
Ec/kp = 37.60K resultando em a = 1.03. Para esse valor de «, temos TS /T, =
0.08.

Encontramos T¢ = 3.08 K que é préximo ao observado experimentalmente de 2.80 K
[29] e corrige o valor de 26.7K obtido através do célculo de BAG visto na segao

anterior.
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0.125
Aq Ap Ec/kp (K) | a=E;/Ec | TS (K)
3.90x10720 | 2.36x 1074 0.71 04.15 38.5
1.57x107%° | 9.51x107* 2.86 13.43 38.5
3.94x107% | 2.38x1073 7.17 5.37 38.5
7.87x107% | 4.75x1073 14.32 2.68 33.1
9.45x107% | 5.71x1073 17.21 2.24 31.1
1.25x1071 | 7.89%x 1073 22.87 1.68 29.2
2.06x1071 | 1.24x1072 37.60 1.03 3.08
2.11x1071 | 1.28x1072 38.40 1.001 0.05

Tabela 9: Tabela para composto LBCO com alguns valores de Ap a partir do qual calculamos
Ec¢ para cada configuracdo. Vemos que para o — 00, TCC converge para T. e que para o — 1
TY¢ vai a zero.

Realizando o mesmo procedimento para algumas dopagens na regiao underdoped de
YBCO e LBCO construimos a tabela 10, onde podemos comparar os valores calculados
de T. somente com a teoria de BAG e TS obtida quando o efeito de Coulomb é levando
em conta. Listamos também Ap utilizada nos céalculos de Ec e comparamos com os dois
valores experimentais, em azul, observados por Kharkov et. al. Ap = 3.50 x 1073 [60]
para YBCO e por Abbamonte et. al. Ap = 63.0 x 1073 [62].

Para YBCO com p = 0.11 o valor utilizado de Ap é bem préximo ao experimental.Para
LBCO em p = 0.125 embora seja da mesma ordem de grandeza, o valor experimental é

maior. o que atesta nosso modelo proposto de listras com diferentes densidades de cargas.

YBCO 0.09 | 0.10 0.11 0.12 0.125 0.13 | 0.14 | 0.15 | 0.16

Ec(K) 12.50 | 28.11 32.41 42.44 45.33 36.37 | 24.25 | 20.18 | 19.90

4.58 | 2.33 2.29 1.95 1.89 240 | 3.72 | 457 | 4.68

T. (K) 57.3 | 65.6 74.4 83.0 86.0 87.5 | 90.2 | 92.3 | 93.2

T¢ (K) 53.3 | 55.1 61.7 65.6 67.0 73.5 | 829 | 89.5 | 93.2

Ap x 1073 | 1.11 | 246 | 2.75| 3.50 | 3.56 3.73 293 | 1.98 | 1.63 | 1.57

Ec(K) 7.03 | 14.92 35.36 36.63 37.60 35.40 | 31.90 | 11.10 | 5.89

a 475 | 255 1.14 1.06 1.03 1.05 | 1.10 | 2.82 | 4.68
T. (K) | 334 | 381 40.4 38.9 385 374 | 351 | 314 | 276
TC (K) | 32.0 | 3238 218 58 3.03 52 | 19.6 | 27.9 | 27.6

Apx 1073 203 | 4.44 11.1 115 | 124[63.0 | 115 | 10.7 | 3.86 | 2.12

Tabela 10: Tabela contendo os valores calculados de E¢ para algumas dopagens. Podemos ver
que préximo a regido p = 1/8 ha uma maior diferenca de dopagem.
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Os resultados de TS x p (corrigidos pela introducio da energia de Coulomb) estdo
todos listados na tabela 10 e figura 33, onde os pontos sao valores experimentais retirados
da referéncia [29,61] e [72], para YBCO e LBCO respectivamente. Vemos que em torno
da regido de p = 1/8 ocorre a maior queda de T¢ x p e também existe a maior diferenca
de dopagem Ap, que é visto na figura 7?7 onde o efeito do ordenamento de carga é maior

em torno de p = 1/8.

100 T T 1 T T T
90
80
70

60

50 |- =

Te (K)

40 | -
30 F -
20 | -

LBCO
10 | -

O 1 1 1 | 1 |
0.09 0.1 0.11 0.12 0.13 0.14 0.15 0.16

p

Figura 33: Valor calculado da temperatura de transicdo supercondutora em funcao da
dopagem levando em conta a energia de Coulomb. Onde os pontos sdo valores experimentais e
as linhas nossos célculos.

Nesta se¢do introduzimos o efeito Coulomb através de um modelo de capacitor e
demonstramos que a inclusio desse efeito provoca a queda de T¢ x p obtendo valores
préximos aos experimentais, verificamos também que em torno de p = 1/8 a diferenga
de dopagem é maior o que é confirmado pelo diagrama de fase [5], demonstrando que a
diferenga de dopagem entre as listras tem papel importante no célculo de T.. Com essa
correcao obtivemos resultados de TS x p préximos aos experimentais com valores de Ap

compativeis com os poucos resultados disponiveis.
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7 CONCLUSAO

Nesta dissertacao tratamos as familias de supercondutores de alta T, a base de Itrio e
Lantanio que possuem instabilidade nas cargas formando regioes de altas e baixas densi-
dades, conhecidas como listras. Devido a inomogeneidade das listras de cargas calculamos
as amplitudes supercondutoras que nessas regioes se desenvolvem localmente, através das
equagoes de BAG. Assumimos que as listras sdo reproduzidas por um potencial de separa-
¢ao de carga que causa uma barreira entre elas. Portanto sao conectadas pelo acoplamento
Josephson e a transicao supercondutora ocorre em duas etapas, primeiro localmente e en-
tao em todo sistema através da coeréncia de fase a uma temperatura mais baixa. Esse
modelo mostra que T. efetivamente diminuiu com o aumento da desordem ou variagao
de dopagem nas listras, mas nao conseguiu obter os resultados de T, X p para as diferen-
cas de dopagem Ap encontradas na literatura. Por isso introduzimos o efeito da energia
Coulomb nos portadores de carga modelando as listras através de capacitores de placas
paralelas. Concluimos que esses sistemas funcionam como supercondutores granulares e
devido as diferencas locais de cargas o efeito da energia de Coulomb é bastante significante

causando a supressao em T.(p) observada experimentalmente.
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