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RESUMO

Estudos recentes tem mostrado que a hibridizacao antissimétrica favorece a for-
magao de estados ligados entre as quasiparticulas, e este é o principal mecanismo para o
aumento da supercondutividade em sistemas de duas bandas. Neste trabalho, é estudado
um sistema supercondutor de duas bandas genéricas com a formacao de pares de Cooper
intrabanda e um termo interbanda responsavel pela criacao de pares de Cooper formados
por férmions de diferentes bandas. A hibridizacado tem o papel de transferir as quasipar-
ticulas entre as bandas e pode ser experimentalmente ajustado por um fator externo tal
como a pressao ou dopagem, permitindo explorar os diagramas de fase. Assim, tem-se
um modelo bastante geral, com a proposta de abordar as diferencas que a paridade da hi-
bridizacao infere nos casos puramente intrabanda e interbanda. As energias de excitagoes
bem como as equacoes de gap sdao obtidas por meio do método das fungoes de Green, e
¢é encontrado que os casos puramente intrabanda independem da paridade da hibridiza-
¢ao. Para a hibridizagao simétrica, o caso interbanda apresenta uma descontinuidade no
parametro de ordem, fato que nao ocorre na hibridizagdo antissimétrica.

Palavras-chave: Supercondutividade. Modelo duas bandas. Hibridizagao.

PECINATTO. H; “Efeitos da paridade da hibridiza¢io em supercondutores multibandas ”, Dissertacio
de Mestrado, Universidade Federal do Amazonas, Depto. de Fisica, Manaus/AM (2017).



ABSTRACT

Recent studies have shown that antisymmetric hybridization favors the formation
of bound states among the quasiparticles, and this is the main mechanism of the enhan-
cement of the superconductivity in two-band systems. In this work, we study a generic
two-band superconducting system, which forms intraband Cooper pairs and a term that’s
responsible for the creation of Cooper’ pairs formed by fermions from different bands. The
hybridization plays the role to transfer the quasiparticles among the bands and it can be
tuned experimentally by an external factor like pressure or doping, allowing to explore
the phase diagrams. Thus, the model is quite general, and we have the proposal to discuss
the differences that hybridization parity acts in the purely intraband and interband case.
The excitation energies as well the gap equation are obtained using the Green function’s
method, and it had found the purely intraband case is no dependent of the hybridization
parity. In the case of symmetric hybridization, the intraband case shows a discontinuity
in the order parameter, a fact that doesn’t occur in the antisymmetric hybridization.

Keywords: Superconductivity. Two-band model. Hybridization.

PECINATTO. H; “Effects of hybridization parity on multibands superconductors”, Dissertagdo de Mes-
trado, Universidade Federal do Amazonas, Depto. de Fisica, Manaus/AM (2017).
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CariTuLo 1

Introducao

A teoria quantica de sistemas de muitos corpos é uma poderosa ferramenta para
o entendimento de sistemas reais que lidam com particulas interagindo. Um destes sis-
temas mais importante é a supercondutividade, campo da ciéncia que estuda materiais
que conduzem sem resisténcia elétrica e sao diamagnetos perfeitos. Dentro da supercon-
dutividade, sistemas multibandas sao essenciais na descricao dos supercondutores de alta
temperatura, férmions pesados, com base de ferro, éxidos de cobre, diboreto de magné-
sio, etc. O maior desafio da supercondutividade é a obtencao de um material que se
torne supercondutor a temperatura ambiente. Alguns trabalhos atuais tem mostrado
que a hibridizagao antissimétrica reforga a supercondutividade [1,2], revelando assim a

importancia de ser estudada.

Uma caracteristica de sistemas multibandas ¢ a hibridizacdo entre os diferentes
orbitais. Ela surge da superposi¢ao das func¢oes de onda desses orbitais em diferentes sitios.
Pode-se distinguir propriedades de simetria dependendo sobre os orbitais envolvidos. Se
esta mistura envolve orbitais com momento angular que diferem por um ntimero impar,
a hibridizacao resulta ser antissimétrica, isto €, no espaco real temos V;; = —Vj; ou no
espago dos momentos, espago-k, V(—k) = —V (k) (maiores detalhes sobre a obtengao
desta relagao se encontra no apéndice A deste trabalho). Por outro lado a hibridizacao é

simétrica respeitando a simetria de inversdao em diferentes sitios [3].

Em Janeiro de 2017, cientistas de um laboratério da Universidade de Harvard
publicaram um trabalho com a alegagdo de que conseguiram fazer uma amostra de hi-
drogénio metélico [4], uma fase do Hidrogénio que é possivel chegar através de altissimas
pressoes e teoricamente teriam varias aplicagoes, dentre elas na area da supercondutivi-
dade. Como pontuado por Ashcroft em 1968 [5], a fase metalica do hidrogénio pode se
tornar um supercondutor a temperatura ambiente devido a um forte acoplamento entre

os elétrons de conducao e as vibragoes da rede.

Pesquisas recentes mostraram que o hidreto de enxofre (composto responséavel pelo
cheiro de ovo apodrecido) sob altissima pressdao, cerca de 1,5 milhoes de atmosferas,
conduz eletricidade sem resisténcia a uma temperatura de 203 K (70°C), maior valor
encontrado até hoje batendo recorde anterior de 133 K (140°C) em pressao ambiente e 164

K (109°C) em altas pressoes [6]. Esses dados ainda precisam ser confirmados por outros



laboratoérios. Estes sdo alguns exemplos da importancia de como incorporar a pressao no
Hamiltoniano que descreve o sistema, pode contribuir para uma melhor modelagem de
um sistema supercondutor, visto que a hibridizacao pode ser ajustada por meio de uma

pressao externa aplicada, além de maior mobilidade na exploragao de diagramas de fases.
A disposi¢ao desse trabalho se darda da seguinte maneira:

No capitulo 2, veremos algumas das fases do desenvolvimento cientifico que emba-
sam as diversas caracteristicas que o Hamiltoniano proposto apresenta, como por exemplo,
a adesao de um modelo de duas bandas genéricas, com a formacao de pares de Cooper
intrabanda e uma interacao interbanda que transfere pares de Cooper de uma banda para
outra, além de um termo de hibridizacdo que tem o papel efetivo, neste caso, de transferir
as quasiparticulas entre as bandas e que pode ser ajustado experimentalmente por um

fator externo como a pressao ou dopagem.

No capitulo 3, sdo apresentadas as ferramentas necessarias para a solugao do Hamil-
toniano proposto, cuja técnica escolhida fora o método das fungdes de Green, e como sera

visto neste capitulo, é muito interessante utiliza-la em sistemas que possuam correlagoes.

A aplicacao dessa técnica na resolugao do Hamiltoniano é dada no capitulo 4, onde
procurou-se detalhar ao maximo os procedimentos, com o intuito de que interessados
no método das fungoes de Green aplicado na supercondutividade, possam encontrar um
material que seja benéfico como referéncia. Neste capitulo sdo calculados as energias de

excitacoes do sistema (wy234) para os casos estudados, bem como as fungoes de gap.

Os resultados deste trabalho se apresentam no capitulo 5, sendo o objetivo principal
a obtencao das curvas A xT e A x V e suas respectivas discussoes para os casos puramente
interbanda e intrabanda na paridade par e impar da hibridizacao. Também é mostrado
os graficos das fungdes de gap e o comportamento das temperaturas criticas do sistema.

Por fim, as conclusoes e as perspectivas deste trabalho.



CAPITULO 2

Fundamentacao historica, tedrica e

motivacional

2.1 A descoberta da supercondutividade

As diversas fases termodindmicas de uma substancia sdo mostradas através de
um diagrama de fase, e as diversas fases sdo representadas por regides do mesmo [7].
Assim, a figura [8] representa o diagrama de fase do Hélio 4, em que para pressdes no

nivel do mar consegue estar no estado liquido para temperaturas abaixo de 4,22 K.

Normal Liquid

Pressure (MPa)
w

1 4 Superfluid

0 T T T — s

0 1 2 3 4 5
Temperature (K)

o

Figura 2.1 - Diagrama de fase do Hélio 4.

Este fora o primeiro grande feito de um laboratério da Universidade de Leiden,
Holanda. O fisico Heike Kamerlingh Onnes em conjunto com seus alunos e técnicos,
conseguiram em 1908 liquefazer o Hélio, acontecimento inédito que abriu um mundo novo

para a fisica de baixas temperaturas (baixas temperaturas neste caso quer dizer préximo

de 0 K).

Conseguir poder utilizar a propriedade desta substancia ser liquida em baixas
temperaturas, possibilitou que Kamerlingh Onnes comegasse a investigar algumas pro-
priedades dos materiais, como por exemplo a resisténcia. Acreditava-se na época que
conforme a temperatura fosse diminuida, a condutividade também seria diminuida. Tal

fato nao é observado, e o que medi-se é que quando a temperatura T diminui, ha uma
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queda na resisténcia. Além disso, Kamerlingh Onnes estava inclinado a pensar que para
a platina pura dentro dos erros experimentais devido ao grau de pureza, a resisténcia é
igual a zero na temperatura do Hélio [9]. Porém purificar a platina, bem como o ouro,
era uma tarefa muito complicada, e diante disso Kamerlingh adotou numa feliz escolha
o mercurio como metal, pois era facil de purificar e destilar. A feliz escolha se deve ao
fato de que a temperatura critica T, (o termo temperatura critica é geral para qualquer
transigdo de segunda ordem associada ao parametro térmico) para o mercurio se tornar
supercondutor é sutilmente inferior a temperatura onde o Hélio deixa o estado liquido

para o gasoso, 4,22K.

Assim, em 1911 seu aluno Gilles Holst conseguiu realizar a medida da resisténcia

figura [10], e para a surpresa de todos a resisténcia abruptamente ia para zero.

(LTI N—
qus ,
910
&
go25 3
205
025 | :
| ‘0.5 N
I
4 Mﬁ’c: 40 490 50 40

Figura 2.2 - Plot histérico da resisténcia (ohms) versos temperatura (kelvin) para o mercario. O
experimento mostra a transicao supercondutora em 4.20 K.

Esta é a maneira como esta registrado no caderno de niimero 56 de Onnes, "mer-

curio vai a zero ", como ¢é possivel ver na figura [11]. Primeiramente Onnes batizou o

fendmeno de "supra-conducao'e posteriormente foi dado o nome de supercondutividade.

Até 1923, liquefazer o Hélio era uma técnica que somente poderia ser feita nos
laboratoérios da Universidade de Leiden, e com isso culminou que no inicio a noticia da
supercondutividade nao teve tanta abrangéncia e o efeito esperado na comunidade cien-
tifica. Nesse meio tempo até que outros laboratérios pudessem obter o Hélio liquido, no
laboratério em Leiden, Onnes e seu aluno descobriram que se aplicassem um determinado
campo magnético externo, campo critico, este novo estado da matéria deixaria de existir.
Somente em 1928 que outros laboratérios comecaram a fazer suas proprias medidas de

supercondutividade.

Apesar de Gilles Holst ter feito a medida que descobriu a supercondutividade,
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730 gndran 3>

| — »

Figura 2.3 - Caderno de Kamerlingh Onnes de ntmero 56 mostra as primeiras observacoes da su-
percondutividade. Em destaque estd a frase em holandés "kwik nagenoeg nul", que significa "mercirio
praticamente zero".

ele nunca foi co-autor de nenhuma publicacao que resultaram de suas medidas de seus
trabalhos com Kamerlingh Onnes. Entretanto, apds sua saida do laboratorio em Leiden,
se tornou o primeiro diretor dos laboratérios de pesquisa da Philips, em Eindhoven, e um

grande professor de fisica em Leiden [12].
2.2 Teoria BCS

Intitulada como a "Teoria Microscopica da Supercondutividade", o artigo publi-
cado em 1957 por Bardeen, Cooper e Schrieffer [13], propos explicar os mecanismos pelas
quais alguns materiais ao se submeterem a condigdes de temperaturas suficientemente

baixas, transitavam para uma fase supercondutora. Esta teoria é conhecida como BCS.

Varios trabalhos anteriores serviram como fundamentacao tedrica para a descrigao
da supercondutividade por BCS. Em 1950, Frohlich fez uma proposta de que as vibragoes
dos atomos seriam importantes para que um material superconduzisse, e entao sugeriu
que uma busca de um efeito isotopico em materiais supercondutores iria estabelecer se
as vibracgoes da rede desempenham algum papel na interagdo responsavel pelo inicio da
supercondutividade. Assim, no mesmo ano E. Maxwell e C. A. Reynolds encontraram uma

relacdo entre os is6topos de mercirio. Este fendmeno é conhecido como efeito isétopd| e foi

Para isétopos diferentes de um dado elemento componente de um sistema supercondutor observa-se
que a temperatura critica obedece a uma relagdo do tipo:

M°T,. = cte
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o primeiro grande passo para uma descri¢ao microscopica completa da supercondutividade

em metais [15].

A outra grande contribuicao foi a dada por um dos autores da teoria BCS, Co-
oper, que em 1956 em seu artigo "Pares de elétrons ligados em um gas de Fermi degene-
rado"mostrou que o mar de Fermi se torna instavel, mesmo com respeito a formacao de um
estado ligado independentemente de quao fraca seja a interacao, desde que a resultante

desta interacao seja atrativa.

Baseado nos argumentos gerais de Bloch, o estado de mais baixa energia é aquele
cujo momento total e o de spin sejam nulos, tal que os dois elétrons que participam da
formacao deste estado ligado possuam momentos iguais e opostos. Desde modo, Cooper
construiu uma funcao de onda para um tnico par de elétrons excitado acima da superficie
de Fermi e encontrou que para uma interacao negativa um estado ligado é formado nao
importando o quao fraco seja a interagao [16]. Este estado com um par de elétrons ligados
é comumente chamado de par de Cooper. Uma representagao de como isso acontece pode
ser vista na figura [17], onde dois elétrons extras sdo adicionados ao nivel de Fermi e
interagem entre si por meio de um pequeno potencial atrativo, e com os outros elétrons

do mar de Fermi somente por meio do principio da exclusao de Pauli.

(a) (b) —k
k'

-kl

Figura 2.4 - (a) Representagido esquemdtica de um tinico par de Cooper, adicionado ao estado fun-
damental de um gds de elétrons livres. Dois "elétrons extras'no estado do par (k 1,—k ]) espalhado
livremente para o estado do par (k’ 1, —k’ |), na regido de energia Fr < Fyx, Ey < Ep + hwp, onde a
interagdo atrativa mediada por fénon é operativa, e formam um par de Cooper ligado. (b) Representagio
esquemdtica do espalhamento dos dois elétrons com vetores de onda (k, —k) para o estado (k/, —k’) por
meio de uma emissao e subsequentemente uma absor¢ao de um fénon de momento Aq.

Este termo atrativo tem origem na interagao entre elétrons e a rede mediada por

onde M é a massa isotépica [14].

De um sistema massa mola, sabe-se que a frequéncia de oscilagao do sistema é proporcional a
M _%, e a mesma relacao é valida para as frequéncias vibracionais caracteristicas dos 4tomos em uma
rede cristalina. Assim, a existéncia do efeito isotopico indicou que, embora a supercondutividade seja
um fendémeno eletrénico, contudo estd relacionada de maneira importante com as vibragoes da rede
cristalina em que os elétrons se movem.
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fonons. Esta interacao indireta ocorre quando um elétron interage com a rede cristalina
e a deforma. O segundo elétron vé esta deformacao e se ajusta para pegar vantagem da
redistribuicao de energia. Assim, os dois elétrons se atraem por meio de deformagoes da

rede ou fonons. Uma ilustracdo desta deformacao da rede pode ser vista na figura [2.5]
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Figura 2.5 - Polarizacdo de uma rede cristalina proxima a um elétron em movimento, que por sua vez
atrai outro elétron.

Desde modo, uma teoria da supercondutividade nos é apresentada, baseada sobre
o fato que a interacao entre os elétrons resultantes de uma troca virtual de fonons é
atrativa quando a diferenga de energia entre os estados eletronicos envolvidos é menor
que a energia do fonon, Aw, conforme ilustra a figura E favoravel formar um estado
supercondutor quando o termo atrativo domina o termo repulsivo de Coulomb de maneira

que a interagao resultante seja atrativa [1§].

TWp
TWp

Figura 2.6 - Somente elétrons com energia que diferem da energia de Fermi por ndo mais do que a
energia de Debye (fwp) sdo atraidos uns aos outros, de outro modo o potencial é repulsivo. A regido em
preto que circunda a energia de Fermi é o limite maximo para a formacao de pares de Cooper.

Um dos principais resultados da teoria BCS foi poder explicar o gap de energia
(A) entre o estado fundamental e um estado excitado, de modo que é possivel através
de um diagrama mostrar que a transi¢do da fase normal para a supercondutora possui

caracteristicas de uma transicao de segunda ordem. Esta dependéncia entre o gap de
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energia com a temperatura (A x T') é regida pela equagao de gap BCS e possui a seguinte

forma [19]:

Y

1 oo tanh (34(€2 + A?)3) dg
N(0)V /0 (£2 4+ A2)2

onde N(0) é a densidade de estados no nivel de Fermi e V' o potencial atrativo.
Esta equacgao é valida para uma aproximacao chamada de acoplamento fraco, onde o

termo N(0)V < 1 e geralmente menor do que 0.3.

Partindo da equacao de gap de energia acima, é possivel construir o diagrama de
fase em que é possivel observar que para baixas temperaturas A é aproximadamente cons-
tante até que um ntmero significante de quasi-particulas sejam termicamente excitadas.
Préximo a temperatura critica (7;.), A decresce continuamente até chegar em 0 quando
T = T,.. Entao, para sistemas sob temperaturas maiores que 7., o material encontra-se

no estado normal, e abaixo de T, no estado supercondutor, conforme mostra a figura

Diagrama de Fase BCS
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Figura 2.7 - Diagrama de fase que mostra a dependéncia do gap de energia com a temperatura pela

teoria BCS. Esta curva possui carater universal para os supercondutores convencionais e no limite do
acoplamento fraco.

2.3 Supercondutividade em duas bandas

Desde 1911, supercondutividade ja foi encontrada em mais de 25 tipos de ele-
mentos metalicos e em mais de mil tipos de ligas [20]. Assim, os materiais possuem

caracteristicas distintas como a temperatura de transicao, densidade eletronica, etc, e
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todas essas nuancas se refletem em como descrever o estado supercondutor de modo sa-
tisfatorio compreendendo todas as diferencas fisicas que os diferentes materiais possuem.
Diante disso, modelos mais sofisticados foram criados para obterem uma melhor expli-
cacao da supercondutividade em materiais que apresentavam uma maior temperatura de

transicao para a fase supercondutora.

Uma quebra de paradigma experimental se deu quando os pesquisadores Bednorz
e Miiller, do instituto de pesquisas da IBM em Frankfurt, desenvolveram um material que
seria um cuprato com base de lantanio (Ba-La-Cu-O) que apresentava uma temperatura
critica por volta de 30 K [21]. Até entdo pouco havia-se avangado no campo de super-
condutores de altas temperaturas, onde o recorde era datado de 1972 para uma liga de
Nibébio Germanio cujo T, = 23.3 K. Um ano apés a descoberta por Bednorz e Miiller, um
conjunto de pesquisadores liderados por Wu, desenvolveram um outro composto ceramico
(Y-Ba-Cu-O) que de uma maneira estével apresentava uma transi¢ao para o estado super-
condutor em uma faixa de temperatura de 80 a 93 K [22]. Essas temperaturas estao acima
do Nitrogénio liquido, que possui custo de produgao menor se comparado ao Hélio liquido,
podendo estes compostos baixar os custos, a priori, de aplica¢bes para supercondutores

de alta temperatura.

De fato a teoria BCS nao prevé a temperatura critica dos materiais, porém por
meio dela estipula-se que a temperatura critica maxima seja algo por volta de uma ordem
de grandeza a menos do que a temperatura de Debye do material, que é em torno da
temperatura ambiente, logo, T, via teoria BCS é em torno de 30 K. Entretanto seu
modelo possui legitimidade para os ditos supercondutores convencionais, ou seja, aqueles
que, dentre outras caracteristicas, sdo metais e o mecanismo de formacao dos pares de

elétron é devido a interagdes com a rede cristalina.

Quase todos os materiais sob o dominio BCS possuem no maximo esta tempera-
tura critica limite, no entanto um grupo de cientistas japoneses desenvolveram em 2001
um material representante dos supercondutores metalicos, um composto binario de nome
Diboreto de Magnésio (MgBs) que apresentou uma temperatura de transigdo em 39 K [23].
Este material era a época o primeiro a ter uma temperatura critica alta suficiente para
que por alguns fosse classificado como "supercondutores de alta temperatura', mesmo
sendo um material nao ceramico. Uma proposta que concordasse com alguns dados expe-
rimentais a cerca das propriedades supercondutoras do MgB, é dada por |24], em que é
considerado um modelo do tipo BCS de duas bandas cujo mecanismo de pareamento ¢ por
meio de fonons e somente interbanda. Este trabalho revelou que este tipo de pareamento

interbanda é relevante na caracterizacao de um modelo para este tipo de material.

O trabalho precursor com interesse em investigar a supercondutividade em duas

bandas se deu em 1959, onde Suhl, Matthias, e Walker, propuseram uma extensao ao
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trabalho de BCS para o caso em que duas bandas se sobrepusessem [25]. Tal situagao
surge nos elementos de transigad) em que o espalhamento s - d supostamente contribui
para a resistividade no estado normal. O "s'estd relacionado a banda de condugao e o

'd"a banda de valéncia.

O Hamiltoniano que descreve o sistema de duas bandas proposto por Suhl,

Matthias e Walker é da seguinte forma:

H =Y €rsChoCho+ Y eradiglic — Y VesCia €y copriCror — Y Vaadpd™ y d_pr diy
ko ko kK’ kk’

_‘/sd Z(CZTC*—kid_klidk/T + d}ZTd*_kic_k/ick/T), (21)
kk!
onde €, €1g SA0 as energias cinéticas das bandas s e d respectivamente, e ¢*, ¢ e d¥,
d os correspondentes operadores de criagao e destruicao. Vi, Vyg e Viq sdo as energias
médias das interagoes resultando da absorcao e emissao de fonons pelos processos s - s, d
-d (intrabandas) e s - d (interbanda).

Um dos principais resultados deste modelo ¢é a existéncia de dois gaps de energia,
que teriam sua origem na diferenca entre as densidades de estados das bandas s e d,
podendo, no caso limite de que as interagoes Vy; = Vyg = 0 (caso interbanda) e que as
densidades sejam iguais, os dois gaps de energia se colapsam fazendo com que o sistema
venha a ter somente um gap, resultado igual ao proposto pela teoria BCS. Sob as mesmas
consideragoes do caso limite acima, uma mesma relacao para T, do caso BCS é encontrada
por Suhl, Matthias e Walker.

Quando aplica-se a condigdo Viy = 0 (caso intrabanda), o sistema apresenta
duas temperaturas criticas, e se Vyy < /VisViq, a temperatura de transicao mais baixa

desaparece, restando a maior temperatura do caso anterior como aparece na ﬁgura [25].

Os resultados deste trabalho sugerem uma possivel explicacao de uma estrutura

fina encontrada em alguns supercondutores via medidas de absorcao de infravermelho.

Em resumo, um modelo duas bandas ¢é indicado para sistemas que possuam elé-
trons de pelo menos dois orbitais atémicos distintos coexistindo em sua superficie de Fermi,
como por exemplo em sistemas fortemente correlacionados, férmions pesados e até super-
condutores organicos [26]. Em supercondutores de éxidos de cobre (cupratos) atribui-se

as altas temperaturas criticas atingidas por esses materiais, a interagao elétron-fénon em

elementos cujo d4tomo possui um subnivel de energia d (n = 2), incompleto.
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Figura 2.8 - As linhas continuas mostram as duas temperaturas criticas do sistema quando o caso

intrabanda é considerado. A linha pontilhada é um caso limite de Vyq < v/VisVy4, € neste caso, somente
hé uma temperatura critica, a mais alta.

duas bandas [27].

2.4 Efeitos da hibridizacao sobre a supercondutivi-
dade

Hibridizagao é o processo de formagao de orbitais eletronicos hibridos. O signi-
ficado fisico da hibridizacao ¢é criar no estado normal, novas bandas com caracteristicas
misturadas. Na figura[2.9|pode-se ver uma ilustragao de como se forma uma banda hibrida

do tipo sp com uma energia intermediaria entre as bandas s e p.

a) [+]]

Figura 2.9 - a) Bandas de energia sem hibridizagdo. b) Formacio de uma banda hibrida intermedidria
devido a mistura das bandas s e p.

Para que certas ligagoes quimicas possam acontecer, alguns de seus orbitais neces-
sitam passar por um processo de hibridizagao, entretanto, nos sistemas fisicos que estamos
interessados como os supercondutores, a hibridizacao pode ser entendida como um para-
metro externo que possa ser controlado, via pressao ou dopagem, e desempenha um papel
que permita a mistura das bandas de energia de interesse. Com adicao deste parametro,

é possivel expressar um complemento ao modelo de duas bandas da supercondutividade
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tornando o sistema tratado de um modo mais realistico.

Esses sistemas podem ser os materiais supercondutores de alta temperatura cri-
tica, como os cupratos, podem ser férmions pesados, atomos frios ou metais de transi¢cao
(que em geral sdo os sistemas preferencialmente escolhidos pois sdo de modelagem mais
simples), desde que estejamos no regime de hibridizagao fraca, V/U < 1, onde V é a
hibridizacao e U a média de todas as interagoes que dao origem a formagao de um par de

Cooper, como mostra [28].

A presenca de estados degenerados de duas bandas no nivel de Fermi em sistemas
que se tornam supercondutor é um problema tedrico interessante. Em particular quando
um comportamento inesperado pode ser observado como os que ocorrem nos sistemas de

férmions pesados.

Desde os anos 80, varios trabalhos tem sido realizados sobre este assunto depois
da descoberta de comportamento supercondutor em C'eCusSis, que é um férmion pesado.
A ideia que propriedades anomalas observadas em férmion pesado pode ser atribuido a
presenca de estados eletronicos f, junto com estados normais de condugdao em torno no

nivel de Fermi, é bastante difundida.

Para um caso mais simples do modelo de duas bandas, é considerado que haja
somente a formacao de pares de Cooper em uma das bandas e um termo da hibridizacao
que mistura os estados das duas bandas. Essa seria uma simplificacao valida para um
modelo Tight-Binding. Este trabalho mostrou que ha uma competicdo entre o gap de
hibridizacao e o gap supercondutor, e conforme aumenta-se a hibridiza¢ao no sistema, ela

destroi o estado supercondutor [29)].

Como dito anteriormente, pode-se controlar a hibridizacao através da pressao
externa aplicada, onde estudos mostram que conforme aumenta-se a pressao no sistema,

a resposta ¢ um acréscimo na hibridizacao [30].

Muitos trabalhos experimentais sugerem que alguns materiais sujeitos a pressoes
aplicadas podem ter sua temperatura de transicdo aumentada, como recentemente em
[31]. Em [32,33], é discutido o efeito da pressdo sobre a temperatura de transigdo em

supercondutores de alta temperatura critica.

Em um trabalho sob um modelo de duas bandas cujo pareamento acontece na
banda de conducao, a temperatura critica é diminuida conforme o coeficiente de hibri-
dizacao é aumentada, porém, se as energias das bandas se equipararem, o coeficiente
de hibridizagdo pouco interfere. Se a outra banda possuir mais baixa energia, o coefi-
ciente apresenta maior efeito, como ja mencionado sua influéncia sobre a temperatura
critica [34]. Ramunni et al, mostra que a temperatura critica bem como o coeficiente

isotopico se mantém estaveis até a proximidade de uma hibridizacao critica, quando apos
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este valor estes pardmetros tendem a zero [35].

No artigo [36], realizam-se calculos para encontrarem a temperatura critica como
funcao da hibridizacdo, e também concluem que o termo de mistura de um corpo (esse
é o termo que faz o papel da hibridizagdo no Hamiltoniano) causa uma renormalizagao
na densidade de estados, que leva a um aumento da mesma na banda estreita e gera
um acréscimo na temperatura de transicado. Com este estudo pode-se entender melhor
a correlacao entre a supercondutividade em metais de transi¢do e a existéncia de uma
alta densidade de estados no nivel de Fermi, mostrando que a banda d é de fundamental

importancia na supercondutividade destes sistemas.

Os metais de transicao sao caracterizados pela sobreposicao de duas bandas: a
do tipo d, estreita e com grande densidade de estados, e a do tipo s, larga e com pouca
densidade de estados. Os niveis de energia de um atomo podem ser descritos por um
conjunto de nimeros quanticos. O primeiro deles, "n", é o nimero quantico principal, e
outro, "l", o nimero quantico azimutal e esta condicionado a n com a dependéncia de que

| varia de 0 até n-1, conforme o diagrama de Pauling, figura [2.10

=0 1=1 1=2 1=3

n=1 K 1s°

n=2 L 252 2p°

n=3 M 352 3p% 3d'°

n=4 N 45 4p® 440 4514
n=5 O 5s2 5pb 540 5f4
n=6 P 6s> 6p° 6d'°

n=7 Q 7s2 7p°

Figura 2.10 - Diagrama de Pauling.

Para [ = 0, é dito ser o nivel s e quando [ = 2, o d. O nivel s comporta no
maximo 2 elétrons, e por isso possui uma baixa densidade, por outro lado, no nivel d até
10 elétrons sdo permitidos, tornando este estado muito mais denso, figura [2.11} Assim, no
nivel s os elétrons possuem uma maior mobilidade e geralmente sao associados a condugao
nos metais. Por outro lado, os elétrons no nivel d apresentam menor mobilidade, tendo

um carater mais localizado e por isso é referido com a banda estreita.

Hibridizagao é um conceito chave na quimica e na fisica do estado sélido. Nos
casos acima ela surge da mistura de diferentes orbitais por um potencial cristalino. Pode
ocorrer localmente em um sitio atéomico para fungoes de onda nao-ortogonais, como no
caso da mistura s-d e s-f. Ela também realiza-se entre orbitais em sitios vizinhos e neste

caso a mistura pode envolver orbitais genéricos, ver figura[2.12] Este é o caso de orbitais
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Figura 2.11 - Distribuigdo dos elétrons em um atomo de Ferro.

com momento angular [ e [ + 1 como os orbitais s-p, p-d e d-f. Neste caso hibridizagoes
k-dependentes como Vi, (k), Vpa(k) e Vg (k) ndo sao invariantes sob simetria de inversao
espacial e tem propriedade antissimétrica V(—k) = —V (k), mesmo para inversoes de redes

simétricas.

\")
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Figura 2.12 - Disposi¢ao dos sitios de uma rede. Em azul os orbitais de conducdo e em vermelho os
orbitais localizados. Os dois tipos de hibridizagdo sdo mostrados. Na parte superior direita a hibridizacao
local e na parte inferior, a nao local.

No caso da hibridizagao antissimétrica p-d, é relevante para os supercondutores
oxidos de alta temperatura critica , os metais de transicao éxidos (os éxidos de ferro,
por exemplo), e para hibridizagdo d-f, os férmions pesados, que tem sua origem na in-
teracao da forte repulsao Coulombiana nas camadas 4f e 5f e suas hibridizagoes com a
banda de conducao. A hibridizacdo Vi (k) também é essencial para o entendimento do

magnetismo da série dos actinideos e nos isolantes de Kondo [3§].

Em um estudo cuja proposta era verificar os efeitos de uma hibridizacao k-

dependente nao local sobre a supercondutividade em um sistema de duas bandas com
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interagoes interbandas, foi visto que a hibridizacao antissimétrica favorece a formacao de
estados ligados entre as quasiparticulas, e isto é o principal mecanismo para o aumento

da supercondutividade em sistemas de duas bandas [2].
2.5 Uso da supercondutividade

O emprego tecnolégico da supercondutividade, desde o descobrimento de super-
condutores cuja temperatura critica estivessem acima da temperatura do estado liquido
do Nitrogénio (77 K), em 1986-1987, aumentou grandemente [39]. Assim, com o intuito
de regulamentar as aplicagoes futuras do emprego da supercondutividade, fora criado um
Comité Internacional da Industria de Supercondutividade (ISIS, em inglés), em 1991, onde
Japao e os EUA se aliaram de maneira a trocar informacoes entre institui¢oes académicas
e da industria, de modo a estimular o desenvolvimento tecnoldgico dos superconduto-
res [40].

Talvez o principal uso da supercondutividade nos dias de hoje seja na area médica,
onde equipamentos de diagnésticos nao invasivos como a imagem por ressonancia mag-
nética, utilizam em seu interior bobinas supercondutoras que sao capazes de produzirem
campos magnéticos de alta intensidade, fazendo com que moléculas de dgua e gordura
sejam forcadas a ganharem energia deste campo. Entao ao liberarem esta energia em
uma determinada frequéncia, os equipamentos podem detectd-la e ha um processamento

de imagem que é mostrado graficamente em um computador.

Segundo projecoes do ISIS, conforme o gréafico [41], o uso de aplicagbes da
supercondutividade deve crescer exponencialmente, sobretudo em areas menos exploradas

hoje, como na area de transmissao de energia, transporte e na industria eletronica.
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Figura 2.13 - ISIS = International Superconductivity Industry Summit.

Novas implementacoes do sistema de trem Maglev estao comegando a se espalhar
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para fora da Asia, onde um contrato de cerca de 27.8 milhdes de délares da Administracao
Federal de Linhas de Trem dos EUA foram destinados para projetos iniciais de uma linha
Maglev entre Washington DC e Baltimore. Este Maglev a principio possui capacidade de
operar a mais de 480 quilébmetros por hora, porém existem testes no Japao (de onde a
tecnologia do Maglev americano sera importada) mostrando ser capaz de atingir cerca de

640 quilometros por hora [42].

Em uma conferéncia anual (Janeiro de 2016) no Japao sobre avangos tecnolédgicos
da supercondutividade, foi apresentado pelo pesquisador Dr. Lee, da Coréia, um cabo
para sistemas de transmissao de energia elétrica, ainda em desenvolvimento, porém em
estdgio avancado, e fora conseguido suportar tensoes de 154 KV por uma extensao de
100 m, um recorde até o ano de 2015 [43]. Cabos que suportam grandes tensdes sao
necessarios para que se diminua o custo de transmissao de energia elétrica com cabos de

didmetros maiores.
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Método das funcoes de Green

A ciéncia da matéria condensada (termodindmica, hidrodindmica, etc.) ¢é em
muitos casos mais antiga que os seus constituintes atomicos. Entretanto, somente nas
ultimas duas ou trés décadas que uma formulagao matemaética sistemética de problemas de
muitos corpos - aqueles com 10% ou tantos graus de liberdades necessérios para a descricao
de uma amostra macroscopica - tem sido desenvolvida tal que as propriedades das classes
mais simples da matéria condensada poderiam ser relacionadas de volta quantitativamente

as propriedades dos constituintes atomicos.

Ha duas classes fundamentais de propriedades possuidas pela matéria conden-
sada que pertencem essencialmente a seu carater de muitos corpos e nao ocorrem para
os graus de liberdade dos constituintes individuais. Uma ¢é a existéncia de propagacao -
a nocao de uma onda sonora, o transporte eletronico de carga em metais, a propagacao
da luz em isolantes - e a outra é a ocorréncia de transi¢oes de fase pela qual a matéria
muda sua simetria fundamental - para sistemas classicos o derretimento e o congelamento,
para sistemas quanticos fendmenos como o magnetismo, supercondutividade e superflui-
dez. Ambas as classes de efeitos envolvem fenomenos de longo alcance, espalhando sobre
distancias muito maiores que as de um alcance efetivo de forcas atomicas bésicas que as

mediam.

Qual é a natureza da construgdo matematica que conecta a descri¢do atémica a
matéria condensada? Sua formulagao assume muitos disfarces, mas a caracteristica essen-
cial é que, mesmo quando interagoes atomicas individuais podem ser tratadas, em algum
sentido, como "fraca", as propriedades do sistema condensado somente pode ser tratado
corretamente tomando em consideragao em ordem infinita. O exemplo mais elementar de
tal processo de ordem infinita leva a ocorréncia de uma propagacao através da "entrega'da
energia de excitacao de um atomo ao outro. O formalismo natural que configura a teoria
do fenomeno de propagacao é a aproximacgao da funcao de Green, que em sistema classico

reduz a teoria de fungoes de correlagao [44].

Bogoliubov e Tyablikov introduziram o método das fungoes de Green retardada e
avangada dependentes de dois tempos e temperaturas em 1959 [45], e ela rapidamente se

tornou um dos métodos mais usados da descri¢ao tedrica em mecanica estatistica quantica
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e fisica do estado sélido [46].

Elas sao bastantes 1iteis, pois representam uma técnica muito adequada na analise
de sistemas de particulas em interacao. Com efeito, através das fungdes de Green pode-se
obter as energias de excitagao do sistema, ou mesmo expressar a resposta de um sistema
mecanico a uma perturbagdao externa. Em termos de uma funcdo de Green de tempo
duplo retardado obtemos, assim, os coeficientes cinéticos que controlam os processos de

transporte.

Outra importante aplicacao das fungoes de Green é em solucionar o problema que
hé na teoria da perturbacgao para grandes sistemas de particulas, pois como os operadores
da perturbagao nao sao pequenos, podem levar a termos proporcionais a poténcia do
volume do sistema. E caracteristico dos sistemas estudados pela mecanica estatistica que
seus niveis de energia sao muito denso tal que a distancia entre eles tende a zero como
V' — oo. O espectro é assim praticamente continuo e a energia de perturbacao é sempre
maior que a distancia entre os niveis. Deste modo, as func¢oes de Green faz possivel, por
exemplo, obter expansoes de energia regularizadas que nao contenham maiores poténcias
do volume, e assim nao hé dificuldades em aplicar a teoria de perturbacao para sistemas

grandes.

Além disto, mediante o uso da fun¢do de Green pode-se obter a intensidade
espectral ou densidade de estados generalizada, a qual permite, por sua vez, a obtenc¢ao
da densidade de particulas (ng)r, a energia cinética total, a energia potencial total, e
por fim, <H’ )7 a energia total para um sistema em interagao. Na fisica tedrica tem-
se diversas classes de fungoes de Green. A diferenca estda na forma de tirar os valores
médios. Assim, se a média é tirada no estado fundamental, |0), do sistema, tem-se as
funcoes de Green de teoria de campos, enquanto as funcoes de Green obtidas ao tirar
a média sobre um ensemble estatistico darao a funcao de Green da mecanica estatistica
ou termodinidmica. Estas tltimas dependem do tempo e da temperatura. E interessante
destacar que na maioria dos casos basta considerar as fungoes que dependem de dois

tempos, tanto retardadas quanto avancadas.

A ideia deste capitulo é apresentar as ferramentas matematicas que serao neces-
sarias para o desenvolvimento deste trabalho, e elas se baseiam no trabalho de Dimitri
Zubarev acerca das "fungoes de Green de tempo duplo na fisica estatistica' [47], e também

no livro de Hugo Nazareno "Mecénica estatistica e fungoes de Green" [4§].
3.1 Funcgoes de Green causal, retardada e avancada

As fungbes de Green em mecanica estatistica sdo generalizagoes apropriadas do

conceito de fungoes de correlacao e, sao definidas como o valor médio de um produto
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de variaveis (ou operadores) dindmicas que representam a alteracao do valor médio de
um deles devido a mudanca da perturbacdo. Assim, pode-se considerar na mecénica
estatistica, como na teoria quantica de campos, diferentes tipos de fungoes de Green,
como por exemplo: a fun¢ao de Green de tempo duplo causal (G.(t,t')), ou as fungoes
de Green retardada (G, (t,t')) e avangada (G,(t,t’)). Elas sao definidas por Zubarev [47]

Ccomao:

Ge(t,1) = ((A(t); B(t'))e = —i(TA(t) B(t)), (3.1)
Gr(t,t) = ((A@t); B(t')))r = —if(t — t')([A(t), B(t')]y), (3.2)
Ga(t,1) = ((A(t); B(t))a = i0(t" — t){[A(t), B(t')]), (3.3)

onde (...) indica que a média deve ser realizada sobre um ensemble grande canoénico
(consequentemente, elas dependem sobre ambos o tempo e sobre a temperatura), e onde

((A(t); B(t')))era s@0 abreviagoes de suas correspondentes fungoes de Green.

A dependéncia temporal da fungdo de Green é explicitamente indicada onde:

lTr [e—ﬁ(ﬁ—uN)w}

—
—
—_—

(V)1

—
—
—_—

Tr [e_ﬁ(ﬁ_“m@/)} . (3.4)

A média é realizada sobre o ensemble grande canonico ja que isso permite consi-

derar os nimeros de ocupacao, n;, como independentes entre si.

Héo operador do Hamiltoniano independente do tempo e N o operador do
nimero total de particulas; A(t) e B(t) sdo as representagoes de Heisenberg dos operadores
A e B, expressados em termos de um produto de fungoes de campo quantizado (ou de

operadores de criagao e destruigao de particulas)

At) = et A= iHt (3.5)
e usamos que h = 1.

O simbolo T" é o operador de ordenamento temporal que poe a esquerda o operador

de maior tempo, podendo haver uma mudanga de sinal (1) durante a inversdo. Usualmente
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é definido por:

TA(t)B(t) =0(t — t"A{t)B(t') + nf(t' — t)B(t') A(t), (3.6)
onde
1 t>0
<):{O r<o, 1T

é a funcao degrau (Heaviside).

Além disso, [A, B| , indica o comutador ou anti-comutador

[A,B], = AB —nBA, n=%l. (3.7)

O sinal de 7 é escolhido dependendo sobre qual estatistica os operadores obede-
cem. Se forem férmions obedecem a estatistica de Fermi-Dirac (frp), e o sinal de n devera
ser negativo (anti-comutagao), ja o sinal positivo é véilido para bdsons pois sdo governados

pela estatistica de Bose-Einstein (fpg), e tem-se a rela¢ido convencional de comutacao.

Estas sao as defini¢oes basicas sobre as fungao de Green e algumas de suas formas,

e por meio delas obteremos as equagoes necessarias para o prosseguimento deste trabalho.
3.2 Equacoes de evolucao para as funcoes de Green

Os operadores A(t) e B(t), escritos na representagdo de Heisenberg como visto

na equagao ( [3.5)), satisfazem a equagdo do movimento:

b= AW~ frAw) = [A0), A] (38)

Considerando, por exemplo, a fun¢ao de Green retardada (G,.(t,t')) da pela
equagao (3.2), pode-se deriva-la em fungao de ¢

dGlﬁf’ﬂ) = i {da(tdt_t) ([A(0), B(t"),) + 0t — ¢ < [df;” B(t’)L>} o (3.9)

lembrando que o operador B(t') depende sobre t'.

Usando o fato de que existe uma relagao entre a fungao descontinua (t) e a

funcdo 0 de Dirac
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pode-se reescrever a equagao (3.9)) como:

R = s ) (a0 B()) o = ) ([[40. 7). Bw) ). 6o

e de modo semelhante pode-se fazer para todas as outras fungoes de Green, onde é possivel
ver que todas as trés satisfazem a mesma equacao:

G = z’d“A(t)C’lf(t/m" = 5(t—#) ([AW®), BE)+(({ADH - BA®): BE))), (3.11)

(2

com i = {r,a,c}.

Devido a simetria translacional no tempo, podemos definir a transformada de

Fourier por

1 oo , /
Gi(E) = F{Gi(t = 1)} = 5 / Gyt — 1) Bt — ) (3.12)
€ a Sua inversa por
Gy(t) = / Gy(E)e L, (3.13)

sendo a métrica da funcao delta de Dirac definida

5(t) = — /Oo e~ PR, (3.14)

T 21w

Derivando a equagao (3.13) com relacao a variavel t, obtemos

LAGi(t) _
dt

e comparando com as equagoes ([3.12] e [3.13)), concluimos que

idGi(t) }

/ ~ EGy(E)ePHE, (3.15)

(3.16)

EG4(E) = f{ g

Tomando a transformada de Fourier na equacao (3.11))

d {Zdii&@} = F{o(t =) (@), BOL)}+F {{({A0H - BA®) ) BWY))),

(2

}(3.17)
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e assim, tem-se
1
2T

e podemos escrevé-la em termos da frequéncia, tomado h =1

E{(A; B))g = o= ([A, B],) + (([A, H]; B)) (3.18)

1
w{{4; B))w = 5 ({4, BY) + ({4, H]; B)),, - (3.19)
Esta é a equacdo do movimento da funcao de Green ((A4;B)), e é uma das
equacgoes que utilizaremos no desenvolvimento do trabalho. Houve uma substituicao no
primeiro termo apoés a igualdade por uma relagdo de anti-comutacao, pois estaremos a

utilizar particulas fermionicas.

As funcoes de Green de tempo duplo do lado direito da equacao acima, geral-
mente falando, sao de ordem maior que a inicial (do lado esquerdo da igualdade). Pode-se
construir para elas equagoes do tipo da equacao de movimento e deste modo ter uma
cadeia de equagoes acopladas para as fungoes de Green. As cadeias sao simplesmente as
equagoes de movimento para as fungoes de Green. Elas podem ser suplementadas por

uma condicao de contorno, que pode ser feita através dos teoremas espectrais.
3.3 Representacao espectral

Para resolver as equagbes para as fungdes de Green é importante ter represen-
tagoes espectrais que suplementem o conjunto de equagoes com as condi¢oes de contorno
necessarias. Primeiro obteremos as representagoes espectrais para as fungoes de correlagao

temporal e extende-las as fungoes de Green retardada e avancada.

3.3.1 Representacao espectral para as fungoes de correlagdo temporal
Seja |v) o autovetor do Hamiltoniano H e E, seu correspondente autovalor:

Hv) = E,|v).

Como vimos, em mecanica estatistica as médias sobre o ensemble grande cano-
nico de um produto dos operadores sao importantes. Desta maneira, podemos definir as

fungoes de correlagao temporal:

Fag(t — ') = (AQ)B(!)) ; (3.20)

Fpa(t—1t') = (B(t")A()), (3.21)
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e assim,

Fpa(t —t') =(B(t')A(t) = = > (v|e PH e pemHE gt Ae=iH1 |y)
= = Z th’ —th’eiﬁtAe—iﬁt|v>e—ﬁEv (3.22)

em que escrevemos os operadores A(t) e B(t') na representagdo de Heisenberg como na

equagao (3.5)) e = é a fungao de particao.

Aplicamos a equagao acima o principio da completeza

—_

[I

FBA(t . t _ Z th’Be—th’ |/~L> <M|€thAe—z‘Ht|U>e—BEU
U, [

[1

- Z |B|ﬂ’ ,u|A|v> ﬁEUeiEvt’e—iEMt’eiEMte—iEvt
v, 1

- Z ol Blja) (] Afu)e?Pe BB, (3.23)

[1]\

t

Introduzimos a transformada de Fourier Jp(w) tal que

o0

(B(tYA(t)) = Fa(t —t') = / Tpa(w)e @) du, (3.24)

—00

A fungao Jpa(w) é assim chamada de intensidade espectral, e sua forma pode

ser obtida fazendo a transformada inversa de Fourier da equagao acima:

1 oo .
Tpalw) = 3 [ Fpa(r)e“ dr

11 o
= _— A B BE,u el[(Ey,*Ev)fw}TdT
5 (v] Alp) (p
T= 4 " o
1 _8E
= = > (v[Alw){u|Blo)e "B (B, — B, —w), (3.25)
= vp

onde 7 é t —t'. Um ponto interessante acerca da funcao de intensidade espectral Jg4 é que
ela estd definida nos pontos de frequéncias tais que F, — E, = w, ou seja, nas excitacoes

do sistema. Jpa(w) = Jap(w) e a partir deste momento nos referiremos a intensidade
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espectral por J(w).
Analogamente encontramos a representagao espectral para Fup(t —t')
(AW B(#)) = Fag(t —t') = / J(w)eP e =) gy, (3.26)

As equagoes (3.24) e (3.26]) sdao as representagdes espectrais requeridas para as
funcoes de correlacao temporal.

3.3.2 Representagoes espectrais para as funcoes de Green avangada e retar-

dada

Desde que as fungoes de Green dependam da diferenca nos tempos 7 =t — t/,

podemos introduzir as componentes de Fourier das mesmas através de:

Gt —t) = /°° G (E)e P 4E, (3.27)
G(E) = 217T " et (3.28)

Substituindo na equagao acima a defini¢do para a fun¢ao de Green retardada (3.2)), obte-

1mos

Go(B) = 5 [ dre™0(r) ({A()BW)) — n{B)AW)) (329)

Nesta parte podemos usar as representacgoes espectrais obtidas na sessao anterior,

equagoes (3.24) e (3.26), tal que

G.(F) = 217” /o:o dre'fT0(r) (/Oo J(w)e e dw —n /O:O J(w)eiwdw>

—00

1
211

) [ o

Podemos escrever a funcao descontinua #(¢) na forma

o(t) = [ O:o e5(1)dt, e—0 (¢ 0) (3.31)
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ou, desde que

1 oo .
6(t) = — / e "dx, (3.32)
21 J-o
na forma integral
o(t) = | - (3.33)
21 J—oo T + 1€

Observa-se que a forma integral da fungao 6(t) obedece a todas as propriedades
de descontinuidade da fungao # original. Desta maneira, substituindo (3.33) em ((3.30):

G.(E) = (2;,)2 /O:odwj(w) (% /";xﬂg/ dr el (B—w—o)T

_ 7/ dw.J (w / i E =0 =) (3.34)

T+ i€

e realizando a ultima integral, tem-se

o dwJ(w) (eﬁw - 77)
(E :—/ , +) .
G (E) 2n Jeoo B —w+ic e 0 (3:35)

Analogamente, obtemos para a fungao de Green avangada

o dw(w) (6/3“ - 77)
_ +
Ga(E)—2W[w e, e 0" (3.36)

Até aqui foi considerado somente que a quantidade F tenha uma quantidade
real. Podemos estender os resultados para que as fungoes de Green retardada e avancgada
sejam analiticas no plano complexo de F, assumindo com que E seja complexo. Sendo

assim, temos

1
GE) =50 Lw E—w "\ Gu(E), ImE <o. (3.37)

Pode-se mostrar que a fungao G, (E) pode ser analiticamente continua no semi-

oo dwJ(w) (e —77) {GT(E), ImE > 0

plano superior do plano complexo, bem como G, (F) ser analiticamente continua no semi-
plano inferior do plano complexo, ambas possuindo uma singularidade sobre o eixo real,
que representa as excitagoes do sistema. Com isso, G(F) podera ser considerada como

somente uma funcao consistindo de dois ramos, uma no semi-plano superior e a outra no
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semi-plano inferior dos valores complexos de E.

Conhecendo G(E) pode-se obter a densidade espectral J(w) da relagao

Gw +ie) — G(w — ie) = —i (™ —n) J(E) (3.38)

com w real. De fato, se tomarmos a diferenca entre as equagoes (3.35)) e (3.36)

mw+@—aw—my:1/“@m_@J@w ! ! ,)m.@w)

27 oo E—w+i5_E—w—zs

No limite de 0 — 0, a fun¢ao lorentziana definida por

possui a caracteristica de uma fungao ()

d() Zilj}%{x%rﬁ},

eseog=cexr=F—w, tem-se

1 1 1
S(E —w) = —1i { _ } 3.40
( w) 27riel—r>% EF—-—w—i FEF—w-+ie ( )

que também pode ser escrito como

1 1 .

onde ¢ — 0, € > 0, e P denota o valor principal da integral.

Substituindo (3.40) em ({3.39)), teremos

G@H%@—G@w%@::—%/:@m—nwaﬂE—wa
3.42)
= —i(e™ —n)J(B), (3.43)

que ¢ a relagdo dada pela equagao (3.38)).

Assim:
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J(w) = Z,G(w +ig) — G(w — ig)

5 , 5—>O+, (3.44)
e’y —n

com o qual obtemos substituindo-a na equacao (3.24)):

e~ W= gy, (3.45)

© G e) — G(w — i
Fpalt—t) =i [ (W +ie) = Glw i)
—c0 ePw —n
Deste modo, o conhecimento da funcao de Green permite obter a funcao de

correlacao.

Em nosso sistema a ser tratado consideraremos que ¢ = t’, e na maioria dos casos
G(w+ie)—G(w—ie) = Im (G(w)), entdo podemos reescrever a fungao de correla¢ao acima

COIMo:

(BO)JA©) = [ dofro(w)im (4, B)L), (3.46)

onde frp é a distribuigdo de Fermi-Dirac. A equacdo (3.46) é também chamada de
Teorema do Salto, e serd comumente utilizada para tratar nosso sistema, pois conhecendo-

se o propagador de Green, poderemos encontrar a correlacao desejada.



CapiTULO 4

Influéncias da paridade da
hibridizacao sobre a

supercondutividade

Mediante as discussoes tidas separadamente sobre diversos tipos de modelos e as
influéncias de seus constituintes sobre a supercondutividade, é apresentado um modelo,
estritamente igual ao proposto por Padilha [49], que pode abranger (com devidas corre-
¢Oes) varias das caracteristicas supracitadas em capitulos anteriores, como por exemplo
os compostos férmions pesados Ce, Yb e U, cuja modelagem mais precisa esta atrelada a
presenca de duas bandas, sendo uma estreita formada por camadas nao preenchidas dos
elétrons f e uma banda larga que descreve as quasiparticulas s, p ou d. Outros tipos de
supercondutores que podem ser estudado por modelos multibandas sao os superconduto-
res de alta temperatura critica, os ferro-pnictideos, diboretos de magnésio, entre outros, e
a hibridizagao tem um papel importante para uma descri¢ao mais precisa destes sistemas,
sendo na possibilidade de destruicdo da supercondutividade nos metais, no favorecimento
da formacao dos estados ligados entre as quasiparticulas na hibridizagdo antissimétrica,

ou no tamanho dos pares de Cooper, que é um tema de grande interesse [50].

Por tais fatores, tem-se um modelo bastante genérico com duas bandas, onde as
quasiparticulas possuem massas efetivas diferentes, que considera a formacao de pares
de Cooper intra e interbandas e ha um termo de hibridizacdo que tem a finalidade de
transferir as quasiparticulas entre as bandas. Nosso objetivo neste capitulo é encontrar
as equacgoes que regem o estado supercondutor para nosso modelo e as implicacoes que
a paridade da hibridizagdo aferem a este estado (esta é a contribuigdo deste trabalho
baseado no Hamiltoniano proposto por [49]), dividindo-a entre dois casos: o de paridade

par da hibridizacao e o de paridade impar.
4.1 Modelo

Como a supercondutividade se manifesta no espaco dos momentos, escrevemos o

Hamiltoniano proposto ja neste espaco por:
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I{I = Z (egalgakg —+ 62()20ka> — Gab Z CL};/UbT_k/_Jb_k_gako— (41)
k,o k. o
—gos > Db b bk ok + V() (ang,m + ch,a,m) ,
kk o k,o

em que a_(a,) cria (destréi) um férmion na banda a com momento k e spin ¢, e simi-
larmente assim faz b,Tm(ka) para a banda b. A energia cinética é dada pelas relagoes de
dispersao eZ’b das bandas e V' é o termo que mistura diferentes estados das quasiparticulas.
Este termo de mistura de um corpo pode ser ajustado por parametros externos, tais como

pressao e dopagem, permitindo a exploracao de diagramas de fase.

Em nosso sistema nao estamos considerando um tipo de interagao especifica res-
ponsavel pela formagao dos pares de Cooper, que podem ser de maneira usual como a
interagao elétron - fonon, por spins, etc, e com isso 0s termos g, € gy, Sa0 as médias das
interagoes cuja resultante é atrativa, e respectivamente sao responsaveis pelos acoplamen-
tos interbandas (acoplamento exético) e intrabandas. A consideragao da nao inclusao dos
pares da banda a no Hamiltoniano é devido a que, os pares que sao formados pelas qua-
siparticulas mais pesadas (presentes na banda b) sdo os mais relevantes, onde a principal
contribuicao para a densidade de estados no nivel de Fermi vem destas quasiparticulas,

conforme argumentado em [35].

Utilizando o método de desacoplamento do tipo campo médid, o Hamiltoniano

aproximado é o seguinte:

H =" (chalyare + fbl,bro) = Ay Y- (ah,bly, + bk otro) (4.2)
k,o k,o
— A Y (bl + bokobro) + X0V (R) (afybro + bl ano)
k,o k,o

S
Gab guvb

Estamos considerando o gap com simetria esférica, portanto nao ha uma orien-
tagao preferencial, ou seja, k é constante por toda a superficie da esfera de Fermi. Logo,

Ay = A, Assim, o parametro de ordem supercondutor, o gap, é dado por:

Campo médio é uma aproximagao utilizada para tratar Hamiltoniano com muitas interagoes e tem o
intuito de simplificd-lo, substituindo todas as interagées por um corpo com uma interacado média ou
efetiva, as vezes chamada de "campo molecular".
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Aab = gabz<b—k—o‘aka> (43)
k,o

Ay = g (D—k—cbro)- (4.4)
k,o

E possivel encontrar a correlagao desejada através das fungoes de Green associadas

pela equacao ((3.46))

(b oty = [ O:O Frp(@)Tm({ane, b)) dw. (4.5)

As fungoes de Green podem ser obtidas por meio da equagao de movimento ((3.19))

w<<ak,bk>>=2l7r<{aka —k}) + ((a, H], boy))- (4.6)

Segue que devido a relacao de anticomutacao dos férmions {az, j} = 0;5, 0 antico-

mutador acima é nulo. Portanto, a equacao de movimento é

w{{ak, b-x)) = (([ar, H],b-1)) (4.7)

e necessitamos, desta forma, calcular o comutador entre a;, e H.

De imediato é possivel ver que:

[ak, > erblobir] = [ar, Aap D bpar] = [ag, AD (Db 4 + b pobye)]
54 k' k'

A? A2
= [ak,ZV(/{:’)b,ﬁ,ak,] — [ak’ ab] _ [ak,bb] _0
K’ Gab Gbb

e o comutador resultante se da por

k/

Calculamos suas partes separadamente, conforme abaixo explicitamente nos mostra
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[(lk, Z ez,azlak/] = Z EZ/ [ak, az,ak/] (49)

k' k'
= > el([ax, allaw + alax, ay))

k/
= Z EZ/ ((aka,t, - CL};/CLk)CLk/ + aL,(akak/ - ak/ak)>
k/

= Z ez,(akaz,ak/ — az,ak/ak)
kl

= Z EZ/ {ak, CLL} (03]

k./
= Z GZ/ 5kk/ak/
kl

lak, Y ehal,ap] = elay. (4.10)
k,/

Este é o primeiro resultado, em seguida, os outros

[a/k, Aabzal/bik/] - Aab Z[ak, aL/bT_k/] (411)

k! k!

= Aab Z ([ak, O/L/]b'i-_k/ + a]t’ [ak, bT_kl])
k!

= Awd ((araly — alap)bly + al(arb = b yar))
k/

= A Z(ak@z,bik, —al,b', ap)
k/

= Aab Z {ak, CLJIE:/} bT_k/ = Aab Z 6kk’bT_k/
k' k!

[ak-, Aab Z a};/b"-_k/] == Aabb-l;k. (412)
1%
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E o ultimo comutador

%Zv Napbe] = Y V(K)ay, al.by] (4.13)
::vam%@mﬁdmmm
= Z V(k ( akak, aL,ak.)bk./ + al,(akbk/ — bk/ak))
= Z Vk akak,bk/ — az,bk/ak)

::Zwmﬁmﬁ@_Zv ) b
k/

ak, Z V ak,bk/ = V(k)bk (414)

Desta forma o comutador da equagao (4.8]) tem a seguinte forma:

[CLk, Z e‘g,a,t,ak/ - ab Z ak,b k! + Z V ak,bk/ = ekak — Aabbik + V(k)bk (415)
k:/

Podemos substituir estas informagoes em (4.7) e entdo encontrar a equacao do

movimento na qual estamos interessados

wlar, b)) = etllar, bor)) — Dap( (B, bk)) + V (E) {({br, b-y)), (4.16)

e agrupando as fungoes de Green semelhantes

(w — ) ({an b-r)) = =Dap{({(BL 1 b-i)) + V (k) ((br, b-s)). (4.17)

Como argumentado anteriormente durante a obten¢do da equagdo do movimento
para as fungoes de Green, a equagao do movimento é dada em termos da funcao de Green
de ordem superior (equacoes a direita da igualdade), que por sua vez depende de equagdes
de ordem ainda maior, criando com isso uma cadeia de equagoes do movimento acopladas.
E isto que estd sendo feito neste momento, desenvolvendo esta cadeia de equacoes até que
se consiga um conjunto de equagoes que formem um sistema, e assim obter as fungoes de

Green desejadas.
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1

(0L b)) = 5 ({Blabor ) + (B H] b)) (4.18)
= o (B L b) (4.19)

Novamente para se encontrar a equagao do movimento é necessario calcular o co-
mutador acima. O método é o mesmo usado anteriormente, e abaixo sera listado somente

o resultado dos comutadores nao nulos.

bl S bl = —eb bty (4.20)
-
[ka,_Aab%:bk/ak/] = —Ayay
[bT_k,—AbbEk;b—k'bk'] = —Auby
bl Y V(Ealbe] = —V(=k)al,
o

Deste modo obtemos a equagao do movimento desejada

G(Blbad) = 5 = 0 bd) = Aul (o, b-1)
— Ap{{brs b)) = V(=k)((aly, i) (4.21)
e rearranjando
(6 (0 b)) = 5 — Al b-id) — BB, bi)

—V(=k){(a",,b_p)). (4.22)

Outra vez se faz necessario utilizar a equagao do movimento para encontrar as
funcoes de Green ainda indeterminadas, para que um sistema possa ser fechado e por fim
calcular as fungoes de Green que nos interessa. Assim, a terceira equacao do movimento

fica:
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olalob) = o-(albih) + (ol H], i)
= <<[ T—kzaH]vb—k’>>
e os comutadores nao nulos
la k,ZGZ,ak,ak/] = —%al,
lal,, — abzb wap] = Dby
ak,ZV Yohaw] = =V(=k)b',.

De posse destas informacoes, a terceira equacao do movimento fica

w(aly, bog)) = =€ {(al s bor)) + Aup((br, boi)) — V(=) (b1, b-4))

e rearranjando

(w+ ) {(al s bor)) = Dap{(br, 0-r)) — V(=R){((bL 1., D).

Por fim a ultima equacao do movimento que devemos encontrar

Albid ) = o lonsboah) + (w1, 61)
= (o H) b )

e os comutadores associados

(4.23)

(4.24)

(4.25)

(4.26)

(4.27)
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b, Z e blby] = ey (4.28)
b, —Agp Z al,bl ] = Agal,
[bry —App Z bk/ o] = _AbbbT_k
b, Z V(k k,ak/ = V(k)ay.

Assim, tem-se que

w{(bebor)) = en{(brbor)) + Aap((al 4, bp))
— A (04, bor)) + V(E) ({ar, b)) (4.29)

e rearranjando

(w— e (b)) = Aap({al g boi)) — A, 1))
+ V(k){(ar, b—x))- (4.30)

As equagoes (4.17)), (4.22), (4.26) e (4.30)), formam um sistema de equagdes, e

por meio desse sistema é possivel calcular as fungdes de Green que estdao atreladas as
correlagdes que nos sao importantes para a descricao do sistema. Abaixo um resumo da

equagoes de movimento encontradas:
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(w— ) ((ar bor)) = —Aap{(bl, b i) + V(E) (b, b))

(b O = o — Awllar bi) — Dullbe,b )
— V=Rl b))

(w— ) (b bor)) = Amp({aly,bor)) — A (b, b))
+ V(k)({ar, b_r))

(w+ el b)) = Aap{{Brs b)) = VI(=R) (L4, b))

Como discutido anteriormente, a partir desse momento iremos dividir as solugoes

para os diferentes casos das possiveis paridades da hibridizacao, ou seja:

e Caso 1) V(k) = V(—k) Paridade Par

e Caso 2) V(k) = —=V(—k) Paridade Impar.

Antes disso, faremos uma mudanca de variavel a fim de simplificar as expressoes

v = ((ak, b))

Yy = <<btk>b—k>>

z = ((br, b))

u = ({aly,by)) (4.31)

e o sistema de equagoes

(w—e)x+Apy—V(k)z = 0

(WH+ e y+Apr + Apz +V(=ku = —
(w—e)z— Apu+ Ay —V(k)z = 0

(e u—Awz+V(=k)y = 0. (4.32)
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4.2 Paridade par da hibridizacao

Nesta parte estamos considerando que V (k) = V(—k), e as relagoes de dispersao
também possuem uma paridade par, € = €, e €& = ¢ ,. A dependéncia quadritica
com o vetor de onda k das relagoes de dispersao serao as mesmas adotadas no caso de

hibridizacao impar.

o) Aw vy 0 \([s) (o
A (w+el) Ay V(k) Yyl _ o (4.33)
=V (k) A (w—e)  —Aa = 0
0 Vi)  —Aw (w+e)) \u 0

Estamos interessados em encontrar os valores de x e z, pois é a partir deles que poderemos
)

encontrar as correlacoes. Utilizando a regra de Cramer, é possivel encontrar tais valores

ou seja
det(D,)
= 4.34
det(D) (4:34)

onde D, é a matriz original (matriz acima), tendo a primeira coluna substituida pela

coluna depois da igualdade. D é a matriz sem nenhuma modificagao

Agp —V(k) 0

(Cd + GZ) Abb
Abb (w — 62) _Aab

-
8
Il
o o ¥~ o

e o determinante
D)W+ €) + V2(k)Agy — A, + (w+ ) AV ()]

1
detD, = 5 {Aab(w
A,
= 27: [w + ( - GZ + 5V(l€)) (Eka — ek(SV(k) V2(k‘ k4 35
com N
5 _ bb .
Aab
Da mesma maneira calculamos det(D.)
e
B ) 4,
det(D) (4.36)
sendo
(w - 62) AcLb 0 0
_ Aap (w+e€) QL V (k) wam
) =V (k) Ay, 0 —Ap
0 V(k) 0 (w+e€})
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detD. — —;ﬂ A — €)(@ + €) + V) Ay — @) + (@ + ) A V()]
_ _217T (0 = €2) By + 2V (k) D] (4.38)

A 1ltima informacao requisitada para obtermos as func¢oes de Green, é o determinante da

matriz.
detD = (w —€}) {(w + &) (w— ) (w+el) — ApApV (k) = V(E)ApAg — V2(E)(w — €b)
—AL(w+ €)= (w+ ) AY] — Aap [Aap(w — ep)(w + ) + VE(k) A, — AL,
+Hw + ) ARV (K)] = V (k) [AapApp(w + €) = VI(R) + A2V (k) + (w + €) (w + )V (k)] .
(4.39)

Apos algumas manipulagoes algébricas, podemos escrever o detD de uma forma mais

compacta

detD = w*— (622 + e + A 4+ 2V2(k) + 2Aib> w? — 40 AV (k)w
2
+ leter+ (A% = V2(k)| + e’AR, (4.40)

onde

[EZEZ + (Aib — Vz(k)ﬂ2 = 6%2622 + 28 A2, — 202V () 4+ AL,
— 202, V2(k) + V*(k). (4.41)

Neste trabalho nao iremos a priori realizar mais nenhuma aproximacao para encontrarmos
o espectro de energia, mesmo embora o coeficiente do termo linear seja um produto de
grandezas que podem ser pequenas. O espectro é obtido fazendo o determinante D igual

a zero
detD = w* — bw? —w +di, =0 (4.42)

com

be = (b + e+ A+ 2V3(k) +24%)
C. = 4AbbAabV(k’)

2
di = [ere + (A2, = VZ(K))| + €A%,

Cuja raizes sao:

1 X X 124/6
Wy =——+= (\/4bk+y—|—2§Y—i—\l8bky2§Y Ve ) (4.43)

216 Vb + X 423y
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1 X X 121/6
Wy = —= —\/4bk++2§Y+ 8by — — — 25 — Ve : (4.44)
2v/6 Y Y Vb, + X + 23y

1 X X 126
Wy = —— \/4bk++2§Y— 8by, — — —23Y + V6o : (4.45)
2v/6 Y Y Vb, + X 4 23Y

1 X X 121/6
Wi = = \/4bk F 4 23Y 4 |8 — o — 23V + Ve, — |,  (446)
2v/6 Y Y Vb + £+ 23Y

onde
X =225 (12d; + b})

Wl

Y = (72dkbk — 20} + 27c; + \/ —4(12dy, + b2)° + (72dyby, — 263 + 27cz)2)

Podemos ainda escrever a equacao [4.42] como um produto de suas raizes, desta forma,

temos:

1 1
= 4.47
wt —bpw? — w + dy (W —wy)(w — we)(w — w3)(w — wy) (4.47)
e com o uso de fragdes parciais pode-se desmembrar o denominador
1 B 1
(W—w)(Ww—wo)(w—ws)w—wy) (w1 —ws)(ws —ws)(w) —ws)(w—wr)
1 1
— -
(w1 — wo)(we — w3)(we — wy)(w —wa) (w1 — ws) (w3 — w2)(ws — wy)(w — w3)
1
_ . (4.48
(w1 — wy)(wy — wo)(wy — w3)(w — wy) (4.48)
O determinante em pode também ser reescrito em fungao de suas raizes
A,
detD, = —=2(w? + crw — ¢3) (4.49)
27
onde
A
5 — bb
Aab

o = e —&+oVik)
co = el — etV (k) — VA(k) + A2,

Desta forma

WHow—c=0
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Sendo X; e X, sua raizes

" —c1 + 1/ + 4ey
1:

2

x —c1 — £/ + dey
2

- 2

e fazendo mudancas de varidveis

y = 2
2
c
77 = 1o (4.50)
temos que as raizes
X, = -Y+4+Z
X, = -Y-Z
Entao
Wtow—c=w-X)w-X)=(w+Y)? - 22 (4.51)

Substituindo estas informagoes em (4.49)), o determinante em uma forma mais compacta

;” [(w+Y)?— 27 (4.52)

Conhecendo os determinantes D, equagao (4.52)), D, equacao (4.38) e D equagao (4.48)),
pode-se escrever as fungoes de Green que nos sdo pertinentes para encontrarmos as cor-

detD, = —

relacoes necessarias

. Aab w N2 21| 1
<<ak7 b7k>> o 2 [( + Y) Z ] (Wl — Wz)(wl — (,c)g)(wl — (,U4)((,u — wl)
1 1
+(w1 — wa) (w2 — w3) (w2 — wa)(w — wa) (w1 — ws) (w3 — wa) (ws — wa) (W — ws) (4.53)

1

o1 = o) (@1 — wa) (@1 — w3) (@ — )
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@ = an 2V Auw)] |
(b, bk)) = 2 [_ (w1 — wa) (w1 — w3) (w1 — wy)(w —wy)
N 1 B 1
(w1 — w2) (w2 — wy)(we —wa) (W —wa) (w1 — ws)(ws — w2)(ws — wi)(w — w3)
1
T on = o) — ) (s — ws)(w = 1)
(4.54)
Relembrando a maneira como as correlagbes dependem das fungoes de Green:
(s = [ Jrp()ln (0 br)) do (4.55)
bsbe) = [ frn(@) I (b b)) deo (4.56)

Substituindo a fungao de Green (4.53|) em (4.55)) e aplicando o teorema do Salto (3.46)),

temos o seguinte:

A,
(b-rar) = 27Tb

[ {fFDw)[(w +Y)2 - 27 l_

)
o (w — wo) (W — w3
)

(w1 — WQ)(WQ — W3)(WQ — W4) (w1 — W3>(W3 — Wy J(W3 — CU4>
0 (w — wy)
+(W1 — wy)(wg — wo)(ws — w3) 1 }

Realizando as integrais e fazendo as substituicoes das func¢oes de Fermi-Dirac, tem-se a

(4.57)

primeira correlacao desejada

(ba):A“{_ [(w +Y)* — 27
) —kUE 2 (Wl — CUQ)(CUl — W32(w1 — w4)(6,3w1 + 1)
+ [(WQ + Y)2 —_ Z2] B [(wg + Y)Q _ ZQ]
(wr — wn)(ws — wg)(wn — wa) (P + 1) (w1 — wg) (ws — wa) (g — wa)(eP + 1)
[(ws +Y)? = Z7]
+(w1 - W4)<W4 — (,UQ)((,Q4 — wg)(eﬁu.J4 + 1) }

(4.58)
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A maneira como encontramos a segunda correlagdo que nos interessa é exatamente igual

ao anterior. Assim, a correlagdo (b_by)

[(w? — €2) A, + 2V (k) Ay
(w1 — wa) (w1 — ws) (w1 — wy) (P +1)
(w2 — €2) Ay + 2V (k) Agyws]
(w1 — w3)(ws — wa)(ws — wy) (P 4 1)
1 {(Wz; — 1) Ay + 2V(k5>AabW4}
2 (w1 — wy)(wy — wo)(wy — wg)(efr + 1§4'59)

(brbr) = —

1 [(@F = ) Ay + 2V (k) Agyiws

2 (w1 — wo)(ws — w3 ) (we — wy) (e +1)

N | — DO | =

_|_

+

Para calcular as propriedades supercondutoras de nosso modelo, primeiro necessita-se

calcular os gaps do sistema:
Aw = YGab Z kak
Ap = g Z —kbr)

lembrando que foi adotado a condi¢ao de que os gaps possuem simetria esférica. Assim,

temos que Ay

w (w1 +7)2 = 27)
Bap = gabzk: 2 { (w1 — wa) (w1 — w3) (w1 — wy)(ePr +1)
N [(wy 4+ Y)? — 27 B [(ws 4+ Y)? = 27
(W1 —wa)(wa — ws)(wo —wa) (€2 +1) (w1 —ws)(ws — wo)(ws — wa)(ePs + 1)
[(wy +Y)? = 27 }
(w1 — wa)(wg — wo)(wg —ws)(ePs +1) |

(4.60)

Aproximando os somatorios em integrais
> o / K)d*k
°zB

e utilizando as mesmas consideragoes da teoria BCS, como acoplamento fraco e niimero

de particulas constante proximo ao nivel de Fermi

1 _/d?)k{_ (w1 +Y)? = 27
9abNap 2 (w1 — w2) (w1 — w3) (w1 — wa)(ePr + 1)
N (w4 V) = 2 ) (s V) — 22
(w1 — w2)(wy — ws)(wy —wy)(eP2 + 1) (w1 — ws3)(ws — wa)(ws — wy)(ePs +1)
. s+ V)~ 22 |
(w1 — wa) (W — wa)(wg — ws) (et + 1)

(4.61)
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Esta é a equacao de gap interbanda para hibridizacao par.

Para Ay,

1 &Pk [
9ub Nep B / 2 {_(wl — wy)
[

)

N (2 — €g?) + 2] B
(w1 — wo)(we — w3)(wa —wy)(eP2 +1) (w1 — ws)(ws — wa) (w3 — wy)(ePs + 1)
) (] — ) + AP }
(w1 — wy)(wg — wo)(wg —wz)(ePos +1) [
(4.62)

Esta é a equacao de gap intrabanda para hibridizagao par.
4.3 Paridade impar da hibridizacao

Partindo do sistema (4.32)), consideramos nesta segdo que a hibridizacdo tenha
—V(k), além de que como mencionado na se¢ao anterior,

simetria impar, ou seja, V (—k)
as relagoes de dispersao nao se alterem. Sendo assim, podemos escrever

w-d) Aw V) 0 (o) (o0
Aw  (wW+e)  Ap =V(E) | v _ o (4.63)
—V(k)  Ap  (w—e) —Ag ||z 0
0 -Vk) -Ap (wte)) \u 0

Novamente precisamos encontrar os propagadores x e z

2= (ae,bog)) = (ﬂfﬁ) (4.64)

2= ((by, b)) = i(jt((l;z)) (4.65)
Assim, a matrix D,
0 Ay —V (k) 0
D — i (w+eb) Ay -V (k)
’ 0 Ay (w—¢€) —Agp
0 —V(k) —-Ap (w+ep
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e o detD,
detD, = - - [Aab(w — ) (w+ep) = VA(k)Aw — A+ (w+ EZ)Abe(k?)}
= - ;‘f’ (W + (e — eh + OV (k))w — (epes — egdV (k) + V2(k) + AZ,)]|(4.66)
A matriz D,
(w - 6%) Aab 0 0
D — Ay (wte) &= —V(k) (467)
’ —V(k) Ay 0 —Ap
0 V() 0 (w+ep)
e
1
detD, = —% [Abb(w — EZ)(W + GZ) — V(/{;)Aab(w — EZ) + (w + EZ)AabV(k”
1
= —o— (@ — ) Ay + 2V (k) Aue] - (4.68)
2w

Assim, esta apenas restando o determinante da matriz em (4.63|)

detD = w'— (e +e +202, + A%+ 2V3(k) ) w? + [V2(k) + (A2, + EZEZ)]Z
+ A’ — 4 (ApApV (ke + epeg V3 (K)) - (4.69)

E interessante notar que, diferente do caso onde a hibridizacao possuia paridade par e o
determinante da matriz D continha dependéncia linear com w, para hibridizacao impar

esta dependéncia nao ocorre. Entao, pode-se fazer a seguinte mudanga de variavel

e o determinante acima pode ser reescrito como
detD = W — by’ + (4.70)
onde

be = €2+’ +2A2 + A2 +2V2(k)

= [VQ(IC)+(A§b+eZeZ)r+A§bez2—4(AbbAabV(k:)eZ+eZezV2(k:)). (4.71)
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Sabe-se que os polos das fung¢oes de Green nos fornecem o espectro de excitagao do sistema.

Portanto, se detD = 0, encontraremos tais valores.
detD =0 (4.72)

wW? — b’ + ¢ = 0. (4.73)

As raizes desta equacgao sao

w' B bk—i-\/bz—llck
1=
2
. bk—\/bi—élck
B 2

/
Wy

e retornando para a variavel original w

b + /b2 — 4c
wlzﬂ:\J b 2k i
b, — /b2 — 4c
wZZiJ i > £ (4.74)

Assim
W1 = —Wws
Wy = —Ws.
De posse destas raizes, podemos escrever ﬁ e por meio de fragoes parciais desmembrar
este coeficiente. Entao:
1 1 1

detD (w—w)(w—w)(w—ws3)(w—ws) (w—wi)(w+w)(w—w)(w+ws)

1 B 1 - 1
(w—w)(W+w)(Ww—w)(w+ws)  2wi(wf— ca{%)(w —wy) 2w (w?— wd)(w+w)
1

2wo(W? — W) (w —wy)  2wa(w? — w3)(w + wy)

(w—wi)(w +wl)1(w —wp)(w+wn) Q(w%l—W%) [(jl <w —1wl W jwl)

1 1 1 (4.75)
il brewriatrr |
W \W+wr W—ws
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Para encontrar o propagador em pode-se ainda simplificar o detD, de mesmo modo

como no caso anterior de hibridizacao com paridade par. Desta maneira

A,
detD, = —=2[w? + cw — ] (4.76)
2
onde
 Ap
5 B Aab

= € —e+5V(k)
co = et — etV (k) + V3(k) + A2,

e chega-se que
Aab

detD, = —
2

[(w+Y)? =27 (4.77)

com Ye Z definidos de mesmo modo que anteriormente.
A funcao de Green definida por (4.64]) tem a seguinte forma

<<ak,bk>>=A“bK“+f)QZZQ][1( - >+1< S )}

4 (Wi — wj) wp \w+w w—uw wy \w—ws W+ wsy

(4.78)
e a funcao de Green definida por (4.65))
(b, b)) = (=8 + 270 [ : ( : : )
o Dokl 4r(w? — w3) wi \wtw w—w (4.79)

1 1 1
talommara))
Wy \W — Wy W+ wy
De posse das fungoes de Green desejadas, podemos calcular as correspondentes correlagoes

dadas pelas equagoes (4.55) e (4.56)).

(b_ra) Z/_O:O fFD(wﬂm{i;b [(W+?)2—222] {1 ( 1 1 )

(W? —w3) w \Wtw  w-—w

1 1 1
il trmmrmiabrred | |
Wy \W— Wy W+ wsy

Pelos mesmos procedimentos anteriores, usando o teorema do Salto

(4.80)

(b_rag) =

Au | [ a {fmw)[(w Y = 2 5+ ) — (e — )

4r(w? — w3) J-o wq
o)+ V)~ 2]
%)

(m0(w + wa) — T (w — wg))}
(4.81)
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e realizando as integrais

(b-ran) = 4( fAibw%) {(WI;7 : (frp(=wi) = frp(wi)) — 2k (frp(=w1) + frp(wr))
—(“’2;2” (Frn(—w2) — frp(@2) + 22 (frp(—wn) + f@(w))} ,
(4.82)

onde
,_)/2 _ Z2 _ }72' (483)

Lembrando que é possivel, neste caso, reescrever as fungoes de Fermi-Dirac em termos

das fungoes hiberbdlicas, com

fro(—w1) — frp(wr) = tanh (5;«&) (4.84)
fro(—wi) + frp(wi) = 1. (4.85)

Encontramos deste modo que a correlagao (b_pay) tem a seguinte forma:

(b_rar) = B l(w% =) tanh (ﬁ;}l> — (w5 =) tanh <B2w2>] : (4.86)

4(“% - W%) w1 w2

Para a outra correlagao, temos

(W =€) Ay ab€l
)

w1 \w ~+ wq W — W1

1 1 1
—|—( — )]}dw.
Wy \W — Wy W ~+ Wwo

(4.87)

(b_ibi) = /_O:O Jro(w)ln {

Usando o teorema do Salto

(b_rbi) =

1 o [ fro(w) [(@W? = €2) A + 2V (k) Aue]
47t (wd — w3) /—oo e { w1

) Frp(@) [(w? = €)My, + 2V (k) Aapef

wa

(4.88)

(mo(w+wy) —m0(w —wr))

(m0(w — wa) — w0 (w + wQ))}
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e apés as integrais, chega-se ao resultado de que a correlacao (b_iby) tem a seguinte

expressao

(b ibi) = - 1 ) {Abb(w1 —€1?) tanh (5;%)  Ap(wi —€?) - (52&)2>

w1 Wa

1 ) 1 Buws
+2A,V (k)€ [Wl tanh ( 5 ) o tanh <2>] } :

Com as correlagoes obtidas, pode-se calcular os gaps e consequentemente as equacoes de

gap.

(4.89)

Ay = gabz kak

Ay = gbbz _ibi)

Substituindo a correlagao, aproximando o somatorio em integral, temos que Ay,

gab/ 1w abdgk [(w%w—l”yz) tanh (ﬁ;}l) - (wgc;72> tanh (B;)}
(4.90)

lembrando que ~ é funcao de k.
Utilizando as mesmas consideragoes da teoria BCS no caso de hibridizagao par, a equagao

de gap interbanda para hibridiza¢ao impar fica:

3 2 .2 2 2
L :/ ah [(wl ) tanh <6w1> Gk )tanh (Mﬂ (4.91)
9abNap 4\/51%—74% Wy 2 W 2

com

Para o caso intrabanda, a equagao de gap

3 2 a2 2 _ a2
i\[ :/ Zl k {<w1 Ck )tanh (ﬁ;1> — (w3 — € )tanh (B;2>
9opNpb 4 —4 w w
b2 — 4oy, 1 2 (4.92)

2V (k)er | 1 Buwr 1 Buws
R L}lta h( . >_w2t h( 2 )H

Os resultados encontrados para as equagoes de gap desta secao e da anterior serao

discutidos no capitulo seguinte.



CAPITULO 5

Resultados

Neste capitulo serd feito uso das equagoes de gap inter e intrabanda obtidas no
capitulo anterior, e por meio delas serao construidos os graficos do parametro de ordem
A x T e A xV para todos os casos (emparelhamento inter e intrabanda), bem como
as fungoes de gap dependentes ou nao da temperatura, e compararemos os resultados
obtidos. Por fim, serd mostrado o comportamento das temperaturas criticas do sistema

supercondutor de duas bandas.

5.1 Estado supercondutor para hibridizacao antissi-

métrica

Nesta secao, rescreveremos as equacoes de gap para paridade impar da hibridizagao
em termos de energia, e a partir dela serd mostrado o comportamento do parametro de
ordem A x T e A x V que sdo interessantes. Subdividiremos esta parte em dois topicos:

um considerando somente as interacoes interbandas e o outro somente as intrabandas.

5.1.1 Caso puramente interbanda Ay =0

Este caso surge quando se é considerado o gap intrabanda nulo, Ay, = 0, deta-

lhando, assim, apenas o caso puramente interbanda.

Partindo da equagao (4.91)) e fazendo o uso da consideragao acima de que Ay, = 0,
pode-se obter a equacao de gap que dependa da energia mudando a variavel de integragao

para energia, como segue

1 wp 2 _ A2 2 _ A2
:/ 2de 5 [<w1 7 )tanh <ﬁw1> _ =) tanh (Mﬂ . (5.1)
JabPab  J—wp Wi — w3) w1 2 Wy 2

onde (w? —w?) = Vb% —4c, e p é a densidade de particulas na superficie de Fermi. A
regiao de integracao que nos importa é aquela que circunda a superficie de Fermi por uma

distancia nao maior do que wp, que é a energia de Debye.

Daqui em diante, salvo excessoes, estaremos supondo que o emparelhamento ocorra
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na superficie de Fermi em torno do vetor de Fermi da particula mais leve "a", assim como
Liu [51] propde em seu trabalho. Todos os pardmetros usados a partir desse momento
serdao normalizados pelo potencial quimico da banda 'a'(banda larga), que tem valor
comparavel a uma normalizacdo pela energia de Fermi do sistema desde que estejamos
na aproximacao BCS, u, ~ Ep. Assim, usando notagdes simplificadas V', A, g, T para
descrever respectivamente as grandezas V/pa, A/ta, g/pta € kgT/q, podemos rescrever

os parametros contidos na equacao de gap acima.

As relagoes de dispersao dadas as consideracoes de Liu, sao:

h2k?

€, = 2ma Ha
21.2

GZ = M—/%-
me

Se dividirmos as relagoes de dispersao das bandas "a'e "b"por pu, e considerar que
h2
Qmal/fa

=1, temos

€k 2

— = g=k"—-1, e
lia g

B o= e +1

para a banda "a", e para a banda "b"

g R g, m

= ok® —
L 2mefba My Ha

& = ale+1)—p

b a

onde a = %‘; é a razao entre as massas das quasiparticulas "a'e "b", e utilizaremos um
valor de o = % tal que este esteja de acordo com os dados de metais de transicao. A razao

entre os potenciais quimicos y = L‘—b serd de p = 0.3 pelos mesmos motivos.
a

Podemos simplificar ainda mais as relagdes de dispersao, chamando €} de e. Com

isso, os pardmetros 72, b e ¢ se modificam, sendo agora funcoes de energia, e tem os
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seguintes valores:

7 = (a+ae—pe+V2+ AL
b = €+ (a+ae—p)?+2A2% + 2072
c = {V2+A2b+e(a+ae—u)r—4(a+046—u)6V2.

Estas sdo as definigoes de todos os parametros necessarios para a realizacdo das
andlises (deste sistema especifico) sobre a influéncia da paridade da hibridizagao sobre a

supercondutividade.

Comecaremos analisando as funcoes de gap, que é a parte depois da igualdade da
equagcao 1} E apresentado de infcio a funcio de gap para T = 0, figura que pode

ser rescrita como:

e —1
lim tanh(z) = lim =
Z—00 r=o0 27 4 ]
Sendo (= k%T, entao a funcao de gap neste limite é:
f(A b) — /WD de (w% — 72> . (w% — 72) ) (52)
’ —wp Awi —wi) [ wi Wy

E perceptivel para este caso que a hibridizacio desfavorece a interacio necesséria
para que o emparelhamento interbanda ocorra, onde para hibridizagoes tao pequenas
quanto V' = 0.05, tem-se um valor pelo menos uma ordem de grandeza maior do que
para V' = 0.10, e isso significa que requer-se uma maior interacao conforme aumenta-se a

hibridizacao. Todos os casos tendem para um mesmo valor.

Com o intuito de verificar a influéncia da temperatura, tomemos a funcao de gap
com T # 0, equagao (5.1)). A figura nos mostra tal comportamento.

E possivel ver que a temperatura faz com que os valores da fungao de gap diminuam
significativamente perante o caso onde a temperatura era nula, e consequentemente, o

valor da interagao necessaria ao emparelhamento serd maior.

Um dos resultados mais interessantes a se analisar, é com respeito ao comporta-
mento do gap supercondutor perante a mudanga da temperatura ou hibridizagdo. Nestes
graficos podemos observar como o sistema muda de uma fase mediante os parametros

de interesse. Neste caso, o gap supercondutor interbanda é constante para baixos va-
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0.4
0.35-

, ~V =0.05
03, V =0.10

Figura 5.1 - Gréafico da fungao de gap f(Agp, V) independente da temperatura no caso interbanda com
paridade fmpar da hibridizacao.
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Figura 5.2 - Gréfico da funcdo de gap f(Aup,T) para alguns valores de temperatura. Para valores de
temperatura préximos da hibridizagdo, a funcao de gap tem uma queda acentuada até ser quase constante
para valores de A, préximos a 0.5.

lores da temperatura, e decaem continuamente até zero. Isto indica uma transicao da
fase de segunda ordem da fase normal para a supercondutora, e conforme aumenta-se
a hibridizagdo, a area do diagrama da fase supercondutora é diminuida, mostrando que

a hibridizacao age em detrimento da supercondutividade, conforme mostra o grafico da
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figura [5.3]
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Figura 5.3 - Comportamento do pardmetro de ordem interbanda A,, x T para paridade impar da
hibridizagao. A amplitude do gap diminui com o aumento da hibridizacao.

Uma outra maneira de interpretar esses dados é por meio do grafico Ay, x V, figura

que corrobora as discussoes acima.

0.25-

0.2

0.15-
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Figura 5.4 - Comportamento do pardmetro de ordem interbanda A,, x V para paridade impar da
hibridizagdo. A amplitude do gap diminui com o aumento da temperatura.

Compararemos estes resultados com os outros casos nas segoes seguintes.
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5.1.2 Caso puramente intrabanda A, =0

O ponto inicial é rescrever a equagao de gap intrabanda (4.92)) em termos de energia,

e fazer com que o A, = 0. Com isso, tem-se

1 oo de [ —ef) (m) (w2 — ) ( By ﬂ
- tanh ) — wnh (222)] (5.3
9bbPbb /wD 4w} — w3) [ w1 2 Wo 9 (5.3)

uma equacao com forma similar a equagao de gap interbanda. Entretanto, como estamos
considerando somente interagoes intrabandas, os pares de Cooper neste caso sao formados
na banda de valéncia "b", e deste modo, o emparelhamento ocorre em torno do vetor de

Fermi da banda estreita, b.

Assim,

nn

e substituindo na relagdo de dispersao da banda "a", tem-se

b
€ = Ekzﬂ—l

€E+u—o

a
sendo €} = ¢ e as relagdes de dispersao estdo normalizadas por fi,.

Com isso pode-se rescrever os parametros b e ¢ como fungao da energia:

b — <6+u—a

2
> + e+ A + 2072
(0%

_ 2 o\ 2 _
c = [V2+<e+u a)e} +Agb<€+M a) —4e(€+u a)VZ.
a « o

Com a proposta de comparar as fungoes de gap entre os casos inter e intrabanda,

tomemos primeiramente o caso limite de 7" = 0 na equagao (}5.3))

= [ “%V@_%)—W?*“L (5.4)

—WwWp 4((,(]% - WQ
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esta é a fungao de gap para T = 0, e sua forma pode ser vista na figura [5.5]

2,
—V =20.05
V=0.10
V=20.20
04 05

Figura 5.5 - Fungdo de gap puramente intrabanda f(Ap,, V) no limite de temperatura nula.

Como de se esperar, o emparelhamento intrabanda é facilitado pois as particulas
envolvidas estao na mesma banda de energia "b", e isto pode ser visto nos valores da fun¢ao
de gap, que sao proximos a 2 para valores de hibridizacao de até 0.10, e decaem muito
rapidamente conforme aumenta-se Ay,. Podemos perceber comparando os casos intra e
interbanda que, o emparelhamento interbanda requer uma interacao de uma ordem de

grandeza a mais do que o emparelhamento intrabanda.

A influéncia da temperatura na fungao de gap intrabanda é similar a fungao de gap
interbanda, age em detrimento da funcao de gap, e para valores de temperatura 7" = 0.20,

a funcao de gap é praticamente constante, conforme a figura mostra.

Outra comparagcao interessante é entre os gaps supercondutores. No grafico Ay, xT',
figura [5.7], observamos um comportamento similar ao grafico interbanda e também do
comportamento do diagrama BCS, onde o emparelhamento é exclusivamente na mesma
banda. Em baixas temperaturas a energia térmica nao é suficiente para destruir o estado
supercondutor, até que a energia do par comeca a diminuir conforme a temperatura é
aumentada e assim o sistema chega a temperatura critica, onde ha uma transicao de
segunda ordem do estado supercondutor para o normal. Uma notavel diferenca entre os
comportamentos inter e intrabanda é, que o ultimo caso é menos sensivel a hibridizacao,

suportando, por exemplo, a uma maior pressao externa aplicada.

No grafico Ay, x V, figura [5.8, vemos que a temperatura causa danos ao estado

supercondutor com mais rapidez que a hibridizacao. Um décimo de temperatura é o
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Figura 5.6 - Funcdo de gap f(Aw,T) para varios valores de temperatura.
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Figura 5.7 - Comportamento do pardmetro de ordem Ay, x T para o caso intrabanda. O sistema
apresenta uma transicdo de fase de segunda ordem.

suficiente para que a regiao supercondutora seja muito pequena, enquanto um décimo de

hibridizacao, nao.
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Figura 5.8 - Comportamento do pardmetro de ordem Ay, X V intrabanda. A temperatura possui muita
influéncia sobre o estado supercondutor e age em detrimento da supercondutividade.

5.2 Estado supercondutor para hibridizacao simétrica

Nesta secao serao discutidos os resultados para os casos onde a paridade da hibri-
dizacao seja par, que sao os casos mais estudados na literatura, e devemos compara-los
com os resultados ja obtidos para a paridade impar da hibridizacao. Comecaremos anali-
sando as fungoes de gap para T' = 0, T' # 0 e posteriormente o comportamento dos gaps

supercondutores.
5.2.1 Caso puramente interbanda A, =0

Esta situacao surge quando fazemos com que o acoplamento intrabanda Ay, seja
excluido na equacao (4.42)) em que fizemos o determinante D igual a zero. Com isso, o

coeficiente ¢, = 0, e a equacao para obtermos o espectro de excitacao do sistema muda,

podendo ser escrita na forma biquadratica como:

detD = w?® — byw + dj, = 0, (5.5)
muito mais simples do que a equagao original.

As energias de excitagdes podem ser encontradas analogamente como feito para

o caso com paridade fmpar da hibridizacao, que naturalmente apresentava uma forma
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biquadratica. O procedimento é apresentado a partir da equacao (4.73)). Desta maneira,
a equacao de gap interbanda para paridade par da hibridizacao possui aspecto idéntico

ao interbanda com paridade impar

w 2 _ A2 2 A2
1 :/ ’ 2d€ D) [(% ! )tanh (ﬂM) _ (7)) tanh (Mﬂ , (5.6)
GabPab —Wwp 4<w1 - WQ) W1 2 o9 2

cuja diferenca se apresenta nos parametros v, b e d, abaixo descritos ja em sua dependéncia

com a energia

7 = (a+ae—p)e— Vi A2
b = (a+ae—p)’+e+2V2+2A2%
d = (e(a+ae—u)+A2b—V2)2.

Adiante veremos como essas mudancas afetam os resultados. A primeira delas
acontece na funcao de gap para temperatura nula, equacao abaixo, e como pode ser visto
no grafico da figura [5.9, possui um comportamento diferente das func¢oes de gap T = 0
dos casos anteriores. A descontinuidade da funcao de gap sinaliza uma transicao de fase
descontinua, ou de primeira ordem, que deve ser atestada corretamente. Para T # 0,

figura [5.10, aparentemente a funcdo de gap passa a ser continua.

F(Aw) = /WD de 7 [(w% =) _ W= (5.7)

—wp 4(&1% — w1 [03))

Um fato interessante é quando temos a situacao onde a hibridizacio é nula. Diante
deste fato observamos que 7, b e ¢ sdo iguais a 7, b e d, respectivamente os coeficientes da
equacao de gap interbanda para paridade impar e par. Podemos concluir que, quando V' =
0, as equacoes de gap interbanda sao as mesmas, como imaginariamos ser, independentes
do tipo da paridade, e isto pode ser visto no grafico do comportamento do parametro de
ordem A, da figura|5.11| para a curva na cor preta, a mesma curva do grafico apresentado
na figura [5.3] quando tem-se V' = 0. Entretanto, quando aumenta-se a hibridizagao, a
resposta do sistema passa a ser diferente. Para valores de V' < 0.080 o gap supercondutor
decai continuamente até zero, porém, um milésimo a mais no valor de V' faz com que Ay,

apresente uma descontinuidade.
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Figura 5.9 - Gréifico da fungio de gap f(Aup, V) independente da temperatura no caso interbanda com

paridade par da hibridizacao.
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Figura 5.10 - Grafico da fungdo de gap f(Aup, T) para alguns valores de temperatura.

0.1

0.5

O gréfico obtido do comportamento do gap interbanda mediado pela hibridizacao

variando-se a temperatura, figura[5.12 corrobora com as informacdes a respeito do grafico
anterior [5.11], onde para valores de T' < 0.084 obtém-se uma descontinuidade do parametro

do ordem.

A descontinuidade do pardmetro de ordem em ambos os graficos indicam que a

partir dos valores mencionados, o sistema apresenta uma transicdo de fase de primeira

ordem. Apesar da curva da coexisténcia das fases supercondutora e normal néo ter sido

obtida, estipula-se, assim, que o ponto tricritico para o caso puramente interbanda com
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Figura 5.11 - Comportamento do pardmetro de ordem A, como fungido da temperatura T para paridade
par da hibridizagdo. O gap comega a apresentar uma descontinuidade para V' > 0.081.
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Figura 5.12 - Comportamento do pardmetro de ordem A, como fungdo da hibridizagdo V' para paridade
par da hibridizagdo. Descontinuidade do gap surge para valores de T' < 0.084.

hibridizacao simétrica esteja préoximo de V; = 0.081 e T3 = 0.084, pois como argumentado,

a partir destes valores o parametro de ordem apresenta descontinuidades.
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5.2.2 Caso puramente intrabanda A,, =0

O caso puramente intrabanda com paridade par irrompe também da equacao
(4.42), fazendo desta vez com que A,, = 0. Novamente o coeficiente ¢, = 0, e a equagao
resultante para encontrar as energias de excitagoes é a mesma do caso anterior, equagao
(14.73).

A equacao de gap é dada por:

— — /WD 2d€ 2 [(w% — <) tanh (5“}1) NG tanh (5‘*’2” , (5.8)
GbbPbb —wp 4(wi — w3) wq 2 We 2

onde b e d sdo

_ 2
h o= e2+(6+“0‘) + AZ + 2V
(8%

_ 2 _ 2
d - {€<e+u Oé)—Vﬂ +<e+u a> Ay
Q Q

Podemos ver através de algumas manipulagoes algébricas que, b e d sdo exatamente
0s mesmos ao caso intrabanda com paridade impar. Assim, obtemos um resultado muito
importante de nosso trabalho: o caso puramente intrabanda independe da paridade da
hibridizacao, suas equacoes de gap sao idénticas, logo os resultados obtidos a partir dela
também os sdo. Isso implica que os resultados desta subsecao sao aqueles obtidos para a
paridade fmpar, porém aqui faremos uso deles e compara-lo-emos com o caso interbanda

para paridade par.

A primeira comparacao se da entre as fun¢es de gap inter e intrabanda 7' = 0 das
figuras e 5.5 sendo a tltima o resultado valido também para paridade par. Pode-se
observar que ha uma diferenca bem mais acentuada na funcao de gap neste caso do que
se comparado as diferencas entre as fun¢oes de gap para paridade impar. Isso significa
que, a interagdo para que o emparelhamento ocorra ¢ maior no caso interbanda com
paridade par de hibridizagao, seguido pelo caso interbanda com paridade impar e por fim

no acoplamento intrabanda.
5.3 Temperatura critica

Temperatura critica é a temperatura na qual o sistema muda de uma fase para

outra. Em sistemas supercondutores essa temperatura pode ser encontrada quando tem-



62 5.8 Temperatura critica

se que o parametro de ordem supercondutor, o gap, é nulo.

A maneira como a temperatura critica varia conforme muda-se a hibridizacao pode
ser vista na figura [5.13] e ¢ mostrada as duas temperaturas criticas do sistema a fim de

comparagoes.
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0.024
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Figura 5.13 - Grafico mostrando as duas temperaturas criticas do sistema na condigdo de paridade
impar de hibridizacao.

Apesar de na regiao de V' < 0.12 a temperatura critica no acoplamento interbanda
ser um pouco maior, este emparelhamento é mais sensivel a hibridiza¢ao nao suportando
valores de V' acima de 0.25, entretanto, o acoplamento intrabanda é menos suscetivel a hi-
bridizagao e possui um decaimento mais lento. O que pode estar acontecendo é que, como
o acoplamento interbanda é menos natural de acontecer, ele requer uma maior interagao
para que o emparelhamento ocorra, e como vimos, a hibridizacao age em detrimento da
funcao de gap, tendo como consequéncia a requisicdo de uma interacao maior ainda para
que o acoplamento ocorra conforme aumenta-se V. Com isso, a temperatura critica para
o caso interbanda decai mais rapidamente do que o caso intrabanda, mais suscetivel a

hibridizacao.

Para a paridade par da hibridizagao, a temperatura critica interbanda tem com-
portamento semelhante ao grafico anterior até um certo momento, aonde os métodos utili-
zados ndo conseguem predizer a continuagao desta curva, como mostra a figura[s.14] Isto
se da, pois, como observado para o comportamento do gap interbanda, ha uma mudanca
de um regime aonde temos uma variagado continua para uma descontinua do parametro

de ordem. Outros métodos sao necessarios para a obten¢ao da curva de coexisténcia.
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Figura 5.14 - Grafico mostrando as duas temperaturas criticas do sistema na condi¢do de paridade
par de hibridizacio. E mostrado a provavel localizacdo do ponto tricritico para o caso interbanda.
Como mencionado, a temperatura critica decai continuamente com a variacido da hibridizagao no caso do
emparelhamento intrabanda.



CAPITULO 6

Conclusoes e perspectivas

Neste trabalho tivemos como proposta estudar em um sistema supercondutor de
duas bandas, quais os efeitos causados pela possibilidade de diferentes simetrias da hibri-
dizagao. Para isso, escolhemos o tipo mais simples de simetria para o parametro de ordem,
o isotrépico, de tal modo que o gap seja independente de k, e por causa de sua simetria
esférica é frequentemente chamado de supercondutor do tipo onda-s. Avaliamos separa-
damente cada caso, dividido primeiramente pela simetria da hibridizacao e subdividido

em dois tipos de emparelhamento: o interbanda e o intrabanda.

Podemos notar a partir dos resultados encontrados que, a hibridizagao antissime-
trica nao apresenta descontinuidade no parametro de ordem supercondutor, tendo sua
amplitude continuamente decrescida até zero, variando-se tanto a temperatura quanto a
hibridizacao. Outro resultado interessante acerca desta simetria, reside na funcao de gap
para ambos emparelhamentos. Como visto em [49] para hibridizagao simétrica (resultado
que também obtivemos. Comparar figuras e , ha uma diferenca de até duas ordens
de grandezas no valor da funcao de gap entre os emparelhamentos intra e interbanda, e
isto significa que o acoplamento intrabanda requer uma interagdo de menor intensidade
para formar o par de Cooper do que o acoplamento interbanda, algo natural de se pensar.
A funcao de gap nos permite estimar a interacao necessaria para formar o par, e os resul-
tados obtidos neste trabalho para a hibridizacao antissimétrica nos dizem que, a diferenca
entre as interagoes para ocorrer os acoplamentos intra e interbanda nao sao tao distantes,
por volta de uma ordem de grandeza, um resultado bastante interessante e diferente do

obtido para hibridizacao simétrica.

Ainda para a hibridizacao antissimétrica, é possivel perceber que para o estado
supercondutor ser desfeito no acoplamento intrabanda, é necessario a aplicagdo de um
maior valor de hibridizacao do que considerando o acoplamento interbanda, quase o dobro,
e isso se extende ao entendimento de que o acoplamento intrabanda suporta uma maior

pressao externa aplicada.

Uma das primeiras informacoes que podemos obter a partir do grafico do compor-
tamento do parametro de ordem para o caso interbanda com hibridizacao simétrica, é

para o limite de temperatura nula (7" = 0), onde observamos que o efeito da hibridizagao
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nao altera a amplitude inicial do gap, mantendo-a constante para pequenos valores de T
Este ¢ um comportamento diferente do encontrado para o caso interbanda com paridade
impar da hibridizacao, que tem sua amplitude diminuida conforme aumenta-se a hibridi-
zac¢ao ou temperatura. J& no limite de (V' = 0), o comportamento do gap nao se altera
se comparado os casos simétricos e antissimétricos para o emparelhamento interbanda,

resultado que também era esperado.

No caso considerando a hibridizacao simétrica, encontramos outros resultados in-
teressantes, como por exemplo, o sistema supercondutor com emparelhamento interbanda
apresenta uma descontinuidade no parametro de ordem, e conseguimos estimar um valor
para o qual o sistema deixa de estar em uma transicao de segunda ordem para uma de
primeira ordem (ponto tricritico), porém a curva de primeira ordem nao fora encontrada
e a descricao completa do comportamento do gap para este caso nao pode ser concluida.
Para o caso puramente intrabanda, é verificado que sua equacao de gap é a mesma para
o caso puramente intrabanda com hibridizagdo antissimétrica, e deste modo todas as

consideracoes para estas duas situagoes sao as mesmas.

Como perspectivas futuras advindas da continuacao deste trabalho, tem-se como
proposta a resolugao simultanea das equacoes de gap interbanda e intrabanda, sendo as-
sim possivel a constru¢ao de um grafico 3D para T' = 0 de Ay, X Ay, X V, bem como a
construcao completa da curva do comportamento do parametro de ordem para hibridiza-
¢ao simétrica no caso interbanda, que como verificamos, apresenta um ponto tricritico, e

a partir dele ha uma curva de coexisténcia entre as fases supercondutora e normal.
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APENDICE A - ORIGEM DE UMA
HIBRIDIZACAO ANTISSIMETRICA

Neste apéndice serd discutida a origem de uma hibridizagao antissimétrica, algo
de suma importancia no desenvolvimento deste trabalho. As discussdes bem como os
célculos sao oriundos da tese de F. Deus [1], que por sua vez é baseado nas suposiges de
M. Drzazga e E. Zipper [52], onde assumem que as fungdes de Wannier dos elétrons s, p,

d ou f dos so6lidos tem as mesmas paridades das suas fungoes atomicas correspondentes.

Nos consideramos que a hibridizagao é causada por um potencial de uma rede
periddica, chamada como v(r). Esta rede tem simetria de inversao, isto é, v(—r) = v(r).

Os elementos da matriz de hibridizacao sao escritos na forma de

+oo
Vio(ry = 12) = [ ', (' = 0 )o(x' Ve () = x2),

onde Yy my € a funcao de onda do orbital Im(I'm’). Podemos tomar ry =0 ery = —r.

Entao,

Virte) = [ i, ()oY (0 1), (A1)

A funcao de onda v, em coordenadas esféricas, pode ser escrita como:

77Dlm<r) = 1/}lm(r7 0, ¢) - R(T)Y}m(ea ¢)7 (A_2)

onde R(r) é a solucao radial da equagao de Laplace e Y;™(6,¢) é a solucao angular,
conhecido como harmonicos esféricos. Os indices [ e m sao nimeros quanticos, tal que

I>0em=—1,...,0,..1

Queremos investigar a paridade da equacao (A-1f). Isto é possivel fazendo uma
inversao de coordenadas: r — —r. Em coordenadas esféricas, isto é mais complicado que

em coordenadas cartesianas. Na figura [1] é mostrado uma figura esquemética que
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D

<y

Figura A-1 - Figura esquematica de uma inversao de coordenadas em coordenadas esféricas.

nos ajuda obter a seguinte relagao

ro— 7

0 — m—0

¢ — T+ (A-3)
Note que: r = (z,y,2) — r = (rsenfcosg, rsenflseng, rcost) com |r| = r > 0,

¢ €[0,2n] e 6 € [0, 7]

Fazendo uma inversiao de coordenadas: r — —r na equagao (|A-2)), escrevemos

Ui (—1) = Yy (r,m — 0,7+ @) = R(r)Y," (m — 0,7 + ¢).

A paridade de Y}, os harmonicos esféricos, depende sobre [ pela seguinte expressao
Y™ (7 — 0,7+ ¢) = (=1)'Y(0, $). (A-4)
Entao,

Vim(—1) = Y, 7 = 0,7+ ¢) = (=1)'R(r)Y;" (0, ¢)
= (=1)"%un(r). (A-5)

Outra informacao de que precisamos é

V(1) = W, (r,m = 0,7+ ¢) = (=1)7'R"(r)Y/"(0,9)
= (=) (x). (A-6)

Agora estamos aptos a investigar a paridade da equagao (A-1)). Fazendo a seguinte
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inversao r — —r podemos escrever

Vier) = [ g (Yol Y (6~ 1),

—0o0

tomando

r'=-1" — dr'=—dr" e 1" €[oo,—0].

Nés obtemos

+oo
Vi) = = [ g, ()= (2 — )
- /+Oo dr//wikm(_r”)v(r//)wl’m’(_[r// + I‘]),

—00
pois v(—r) = v(r), devido a rede ter simetria de inversao.

Usando equacoes (A-5) e (A-6)), escrevemos

Vier) = [ (1), (e (1) Y (6 + 1)

= 0 e 4 )
Velr) = (1 Vi) (A7)

Podemos concluir que a paridade da hibridizacao depende sobre a diferenca I’ — [.
Lembrando que [ é sempre positivo, temos uma paridade par de Vj, se I’ — [ é um nimero

par e paridade impar de Vi se I’ — [ é um nimero fmpar.

Além disso,

esel'=14+1—1+1—1=1ésempre um nimero impar;

esel'=14+2—1+2—[=2ésempre um nimero par.

Entao toda vez que misturamos orbitais com diferentes paridades, como aqueles
com momento angular [ e [ 4+ 1 em sitios vizinhos, precisamos considerar hibridizacao de
paridade impar. Geralmente, toda vez misturamos orbitais com momento angular [ e [+n,
onde n é um numero impar (par), a hibridizagao tem paridade impar (par). A relagao
antissimétrica no espaco real é V(—r) = —V(r). Devemos mostrar que a hibridizagdo no
espago dos momentos é dada por: V(—k) = =V (k). Em uma rede de uma dimenséo, se
a hibridizacao é antissimétrica, tem-se V' (k) o sen(ka) com a o espagamento da rede, por

exemplo.

Note que o caso antissimétrico de V(r) é de grande relevancia para a fisica da

matéria condensada, pois ela inclui a mistura do tipo p-d, relevante para supercondutores
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de 6xido de cobre, por exemplo, e a mistura d-f que abrange muitos sistemas terra-rara,

os actinideos e seus compostos.

Outra propriedade importante da hibridizacao ¢ o comportamento em k& = 0. Isto

pode ser obtido escrevendo a hibridizacao no espacgo k:

+oo .
W = / drV (r)e’™r

—0o0

0 . +o0 .
= / drV (r)e™r 4 / drV (r)e’™r.
—00 0
Na primeira integral do lado direito, tomamos r — —r':

0 o, +oo .
Vi = —/ dr'V (—r')e~kr +/ drV (r)e’r
—00 0

> k.’ oo ik
= / dr'V(—r")e™™" +/ drV (r)e™".
0 0
Na primeira integral do lado direito, agora tomemos r’ — r:

[ . +o0 .
W = / drV(—r)eilk'r—i-/ drV (r)e™r
0 0

Ve = /OOO dr (V(—r)e‘ik'r + V(r)eik'r) . (A-8)

Precisamos encontrar quando Vj, tem uma paridade impar. Entao, tomamos k — —k:

Vi = /0 T (V(r)e 4V (r)e*r).

Considerar [’ — [ um numero impar, significa que a hibridizacdo no espago real é

antissimétrica: V(—r) = —V(r). Obtemos,

Vik = /OOo dr (—V(r)eik-r _ V(_r>e—ik.r)

= — /OOO dr (V(—r)e‘ik'r + V(r)e“"r) )

Entao,
V—k = _Vk7 (A_g)

quando !’ — [ é um nimero impar. Um calculo similar pode ser feito para I’ — [ par, e é

encontrado que V_y = Vi.

Agora, tomando k = 0:
Vieeo = /0 dr (V(—1) + V(r)). (A-10)

Note que, se V(—r) tem paridade impar necessariamente Vi—o = 0. O mesmo nao acontece
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se V(r) é simétrico em r.
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