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ABSTRACT

We study an extended Hubbard model, for the one band, square lattice case. We
include both, the nearest neighbor direct and correlated hopping Coulomb terms. Within
a generalized Hartree-Fock scheme we obtain superconductive solutions. Those solutions
may be either non magnetic or antiferromagnetic (Néel-like). A necessary condition bet-
ween parameters of the theory for stable superconductive solutions is obtained. The intra
and intersite Coulomb terms compete, modulated by the correlated hopping term, yielding
a “covalent” pairing with partial intra and intersite pairing. For low density carriers, a
non magnetic superconductive state is found, and for the nearly half filled band case
the superconductive phase coexists with an antiferromagnetic phase. The solutions have
broken electron-hole symmetry. For the “large” U case (intrasite Coulomb repulsion),
equivalent to a linear aproximation within our model, a superconductive state is not

found.
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RESUMO

E estudado, para uma rede quadrada, um modelo de Hubbard de wma banda esten-
dido, incluinde a repulsio de Coulomb e o hopping correlacionado entre primeiros vizinhos.
Utiliza-se a aproximagio de Hatree-Fock generalizada para dbter solugdes supercondutoras
com e sem antiferromagnetismo de tipo Néel. Obtém-se uma condigio para os parametros
da teoria, necesedria para a existéncia de solugdes supercondutoras estdveis. A competigio
entre as repulsdes intrasitio e intersitio, modulada pelo hopping correlacionado, produz
uma configuragiio de emparelhamento “covalente” com emparelhamento intrasitio e in-
tersitio parcial. Nesta aproximagio existe uma fase supercondutora nio magnética no
caso de uma baixa concentragio de portadores e uma fase de coexisténcia de supercon-
dutividade com antiferromagnetismo para concentragio de portadores mais préxima do
caso de banda semi-cheia. As solughes apresentam uma assimetria enire elétrons e bura-
cos. Também a;ﬂica—se uma aproximagio para o caso de repulsdo Coulombiana intrasitio
muito grande, consistente em considerar 86 os termos lineares nos parametros da teoria.

Neste caso, ndo existe solugiio supercondutara.
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PREFACIO

A descoberta da supercondutividade de alta temperatura critica em materiais
cerdmicos abriu um campo que representa um grande desafic para a fisica da matéria

condensada.

Estes novos materials sio interessantes principalmente porque existem evidencias
sugerindo que a teoria microscdpica existente para a supercondutividade. convencional
(Teoria BCS), ndo seria satisfatéria neste caso, mas apesar do grande esforgo realizado
tanto por fisicos experimentais como tedricos, nae se conhece ainda o mecanismo deste
novo fendmeno. Tem-se assim pela frente o fascinante trabalho de descobrir a fisica bésica
destes sistemas. Por outro lado, o impacto econdémico que e ird originar das tecnologias
desenvolvidas com supercondutores de alta temperatura critica, é tio impbrta.nte que
interessa a sociedade como um todo.

O trabalho apresentado aqui se inclul dentro das propostas tedricas de descrever
estes sistemnas por mecanismos de tipo eletrénico. Propde-se como modelo um Hamil-
toniano de Hubbard Estendido. Em uma aproximagio de Hartree-Fock generalizada se
encontram selucgbes supercondutoras, assim como uma relagio entre os parimetros do
Hamiltoniano que impde urmna condigio necessiria, mas ndc suficiente, para a existéncia
da supercondutividade. Também se examina a situagio limite de interagio Coulombiana
intresitio muito grande, a qual nio apresenta solugio supercondutora.

A organizagio do trabalho é a seguinte: no capitulo 1, como introdugio. sio apre-
sentados alguns resultados experimentais dos cerimicos supercondutores, relevantes para
uma teoria microscopica e um comentario sobre as teorias que foram desenvolvidas para
supercondutividade de alta Tc. No capitulo 2 desenvelve-se uma extensio do hamiltoniano

de Hubbard para uma banda efetiva. No capitulo 3 obtem-se sclugies supercondutoras



do Hamiltoniano de Hubbard estendido na aproximagio de Hartree-Fock generalizada e
se examina a situagdo limite de U muito grande. Finalmente po capitulo 4 sdo apresen-
tados os comentérios e concluses deste trabalho, assim como possiveis desenvolvimentos

futuros.
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Capfitulo 1

INTRODUGCAO

1.1 Introducio

A descoberta da supercondutividade de alta temperatura critica nes composios
cerdmicos La-Ba-Cu-O [1] e Y-Ba-Cu-O [2] representa ufna revolugio nos conceitos j4
estabelecidos na supercondutividade convencional, pois o mecanismo aplicivel aos metais

gupercondutores, tem-se mostrado insatisfatério no caso destes novos materiais.

A supercondutividade convencional foi descoberta em 1911 por Kamerlingh Onnes -
€ uma teoria microscdpica satisfatoria sé foi desenvolvida em 1956-57 por Bardeen, Cooper
& Schrieffer [3] sendo conhecida por teoria BCS.

Para que um material exiba carateristicas supercondutoras (resistividade nula, dia-
magnetismo perfeito, interferéncia quintica) precisa-se de uma quantidade apreciivel de
portadores de carga no mesmo estado quéntico [4], o que constitui uma contribuicio
importante para a energia livre total. Entretanto os portadores de carga nos metais
8o elétrons e eles obedecem o principio de exclusio de Pauli (86 um elétron por estado
quéntico), o que faz com que o8 portadores de carga de um supercondutor nio possam ser
os elétrons individualmenie, mas sim particulas compostas de um niimero par de elétrons.

Na teoria BCS postula-se que, devido & interagio elétron- fénon, os elétrons de
vetores de onda e spin (k,0) e (—k,~a) podem se emparelhar se estio préximos ao
nivel de Fermi, formando com isto pares de Cooper, capazes de se mover através da rede
sem dispersdo. A funcio de onda desta particula composts é uma combinagio linear de

produtos de estados de uma particula. Muitas destas particulas compostas poderio estar
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no mesmo estado ao serem descritas pela mesma combinagio linear, isto porque o mesmo
termo da combinacéo linear, correspondente a diferentes particulas, ndo serd ocupado por
elétrons ao mesmo tempo.

A teoria BCS nio considera a corrella.gio entre as particulas compostas pois nela
cada par de elétrons se move em um campo médic criado pelos outros pares (aproximagio
de Hartree-Fock). Isto é vilido para os metais supercondutores onde o comprimento de
coeréncia £ (distincia espacial média entre os elétrons que formam um par), £ muito
maior que a distancia média entre pares, L No caso do Aluminio £ ~ 10 Ae 1~ 102 A,
o que significa que cada par contém o ceniro de gravidade de pelo menos 10° pares, o que
justifica o tratamento de Hartree-Fock.

Esta tmﬂa e seus posteriores aprimoramentos, como por exemplo as equages de
Eliashberg, preveemn que ainda na situagio extrema de acoplamento forte, a temperatura
de transigio méaxima estard em torno de 40 K para um mecanismo fonénico {5]. Entre-
tanto, em alguns destes cerdmicos supercondutores, as temperaturas de transi¢io chegam
a atingir 125 K [6] e a0 se calcular o comprimento de coeréncia £ com a teoria BCS obtem-
ge um resultado que é da mesma ordem'da distincia -média entre pares, implicando com

_isto que a correlagio entre pares ndo & mais desprezivel. Assim, é possivel que se precise

desenvolver uma nova teoria para descrever corretamente estes sistemas.

1.2 Experiéncias em Ceramicos Supercondutores

Os cerdmicos supercondutores abriram um campo extremamente fértil para os
fisicos experimentais. A alta temperatura critica atingida por estes materiais, em alguns
casos ultrapassando a temperatura do nitrogénio liquido (77 K), tem possibilitado a muitos

laboratdrios a realizacédo de experiéncias sem grande custo.
Permanece ainda como maior problema experimental destes materiais a obtengéo
de amostras de alta qualidade, ou seja, monocristais com uma fase estrutural pura, sem

impurezas quimicas, homogéneo e sem maclas. Também para tunelamento, espectroscopia



eletronica e estudos dpticos precisa-se de superficies de alta qualidade que reflitam o
comportamento do volume. HEstes cerdmicoe supercondutores comumente apresentam

uma grande inomogeneidade nas superficies devido 4 perda de oxigénio,

A seguir apresentam-se algums dados experimentais dos cerdmicos supercondutores

que sio relevantes na busca de uma teoria microscdpica.

1.2.1 Composi¢ao Basica

Férmula quimica Substituicbes T.K
LiTi;0, 13,7
BaPb,_.Bi;0; 13
Lag_,[Ba],CuQy [Ca, 81) 20-40
[Nd];-;(Ce),Cu0y_,F, [Pr, Sm, Eu] , (Th) 10-25
Lay g 5[Sm],Srp2Cu0, [Eu, Gd, Th, Dy] 20
[Y]|Bag(CusO7) [La, Nd, Sm, Eu, Gd, Dy, Ho, Er, Tm, | 80-93
. Yb,Lu] , (CusOg, CusOy5)
BigSra[CuO4] [CaCuy 04, CazCus0ig] 5-110
T1;Ba,[Culg) [CaCuy 04, CayCus0,] 80-125
T1Bag[CuzOs) [CaCuy 04, CagCu; 04, CagCuyOyy] 0-122
PbySra4.{Pr]1-.Cus0s {Nd, Sm, Eu, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm] | 70-85
Bi;5ra[Sm);-3,Ce2e Cuy Oy | [Eu, Gd] 20-25
Bay 33[Ndlggr(Sm); a8 b [Sm, Eu, Gd], (Nd, Eu, Gd) 40
B> Ceg,e7Cu30g
Laz_Sr;CaCuQs " B0,

Tabela 1.1: Familias de compostos cerimicos supercondutores. As chaves indicam as

correspondentes substitui¢des.



A tabela 1.1 mostra esquemdticamente a maioria dos compostos cerdmicos super-
condutores, com suas respectivas temperaturas criticas. Esta tabela ndo pretende ser
exaustiva, pois dia a dia estéo aparecendo novos compostos supercondutort_es.

As propriedades supercondutoras dos compostos LiTi;O4 e BaPb,_,Bi,0; eram
conhecidas desde os anos 1973 e 1975 respectivamente, entretanto 86 chamaram a atengio
nease momento porque tendo uma densidade de estados pequena deveriam apresentar uma
temperatura critica também pequena (menor que 5 K), segundo a teoria BCS. Note-se
que estes compo.stos néo tem o elemento Cu como nos compostos supercondutores de alta
temperatura critica. .

Qua,?e todos estes cerimicos sdo do tipo p, isto €, os portadores de carga sio
buracos, a excegdo 830 os correspondentes a familia de Nd;.;Ce,CuQ,_,F, que sdo de
tipo n, cujos portadores de carga sio elétrons.

O composto Tl;Ba;Ca;CusOyp € 0 que apresenta a maie alta temperatura de

transigio, 125 K.

1.2.2 Estrutura Cristalina

Os ceramicos supercondutores apresentam estruturas que t8m uma estreita relagio
com a de perovskita (CaTi0O3;). Quase todos eles sfio supercondutores sé na fase or-
torrdmbica, quando o material é congelado na fase tetragonal ndo apresenta carateristicas
supercondutoras. Uma execo a isto é o composto de Ba-Pb-Bi-O que 56 & supercondutor
na fase tetragonal.

A estrutura do sistema La-(Ba,Sr,Ca)-Cu-O estd representada na figura 1.1. Este
fot o primeiro cerdmico supercondutor a apresentar uma temperatura eritica (30-40 K)
superior & dos supercondutores convencionais (a temperatura critica mais alta nos super-

condutores convencionais é de 21,8 K e corresponde ao composto NbsGe).

A estrutura apresenta planos de cobre-oxigénio separados por um par de planos do
6xido de La e de seu substituto (Ba, Ca, Sr). A existéncia destes plancs de cobre-oxigénio

é uma carateristica comum a todos o3 cerimicos supercondutores com alta temperatura
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Figura 1.1: Estrutura Cristalina do composto La;_.(Ba, Ca, Sr),CuOy, (referéncia [7))
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critica.

Na figura 1.2 se apresenta a estrutura do sistema Y-Ba-Cu-O que foi o segundo tipo
de ceramico supercondutor descoberto. Este apresenta uma temperatura critica em torno
de 90 K, acima da temperatura do nitrogénio liquido (77 K). No composto YBa;Cu3Og,.,
além dos planos de Cu-O, aparecem cadeias de Cu-O.

A composicdo é supercondutora para 0,5 < = < 1,0 e cresce monotdnicamente

com a concentragio z, desde um valor em torno de 60 K até um valor em torno de 90 K.

A estrutura dos compostos T1;Ba;CuQg e BizSryCuQg estd esquematizada na figura
1.3. Similarmente aos sistemas de La e de Y, estes compostos apresentam planos de Cu-O

isolados entie si por planos de 6xidos dos outros metais.

Por outro lado, os compostos Bi;Sr;CaCuy Qg e Tl;Bay;CaCu,yOg tem uma estru-
tura similar & da figura 1.3, mas com o plano de Cu-O substituido por dois planos de
Cu-O separados por um plano de Ca. Por sua vez nos compostos BisSrzCasCuaOyp e

Tl;Ba,Ca ;Cu30yp a estrutura é similar a esta anterior s6 que com um conjunto adicional
de planos de Ca:Cu-0.

Nestas duas familias as temperaturas de transigio aumentam com o aumento do

numero de planos de Cu-O.

1.2.3 Outros Dados Experimentais

As experiéncias sugerem que a estrutura das pé.rticula.s compostas 1108 ceramicos
supercondutores sdo de natureza similar aos pares de Cooper nos supercondutores con-
vencionais. Por exemplo, o valor do fluxo capturado em um anel de Y, 3BaggCuQy4 é um
miiltiplo de hc/2e onde & é a constante de Planck, ¢ é a velocidade da luze e é a carga do
elétron [10]. Este é o mesmo resultado obtido em um supercondutor convencional, com
o fator 2e indicando que o portador é formado pof um par de elétrons. Este resultado
também é obtido pelas experiéncias com o efeito Josephson de corrente alternada em uma
jungéo de YBayCu3O7 com uma liga de Pb e Sn [11]. Esta juncio de Josephson é irradi-

ada por microondas de freqiiéncia v e a diferenga de potencial observada através de sua



secgao ¢ um multiplo de ~v/2e, o que indica que o portador que tunela a barreira entre

oa dois materiais tem carga 2e.

Estes materiais ceramicos sao preferencialmente supercondutores do tipo II. O
campo critico Hey, para o qual comeca a nucleagio de fluxéides no volume, é muito baixo,
por exemplo para os sistemas de La—Ba.-Ch-O e Y-Ba-CU-0, Hgi(T =0) < 1072 Tesla.
Entretanto o campo magnético critico Hgg, para o qual é destruida a supercondutividade
no volume, é muito alto, por exemplo no sistema de La-Sr-Cu-0, Hgy(T = 0) > 50 Tesla,
e para o sistema de Y-Ba-Cu-0, Hpa(T =0) ~ 340 Tesla.

Os comprimentos de coeréncia, £, deduzidos a partir de medigdes de (dHc, fdT)r=T,
e da teoria BCS apresentam uma forte anisotropia, por exemplo, no caso do composto
YBayCu307 os valores calculados para £(T" = 0) paralelo aos planos de Cu-O variam entre
16 e 37 Ae para £(T = 0) perpendicular aos planos de Cu-O variam entre 36e7A.

p (10730cm)

Figura 1.4: Resistividade vs. Temperatura de La; 825810,17:CuO4 e YBayCu3Oy_s, (re-
feréncia [12]).



Os resultados experimentais sobre a resistividade tem duas carateristicas principais:
a dependéncia linear da resistividade p(T) com T para altas temperaturas, como indica
o grafico da figura 1.4, e a anisotropia de p que indica uma condugdo preferencial nos
planos de Cu-O. Tipicamente a resistividade no eixo perpendicular aos planos de Cu-O é
10 vezes maior que na direééo paralela aos planos.

A inclinagio dp/dT é constante no sistema de La-Sr-Cu-0 até 1100 K: No sistema
Y-Ba-Cu-0 é constante até 600 K, produzindo-se um incremento a temperaturas superio-
res devido & dependéncia da deficiéncia de oxigénio com a temperatura. Esta dependéncia
linear com a tg\mperatura, indica que o livre caminho médio dos portadores é muito maior
que o parametro da rede. Quando o livre caminho médio é comparavel com o parametro
da rede observa-se uma tendéncia & saturacio, como é o caso de V;33i, mostrado na figura
1.4. Do célculo na teoria de bandas do livre caminho médio {, e do acoplamento elétron-
fonon A, obtem-se uma relagio onde A ~ 1/, logo para maior livre caminho médio se tera
um menor a.copl_a.mento elétron-fonon. Combinando as medigdes de resistividade com os
célculos tedricos, estima-se que o valor maximo do acoplamento elétron-fénon é A = 0,1
para o sistema de La-Sr-Cu-O e A = 0,3 para o sistema de Y-Ba-Cu-0O [12]. Com esses
valores de A na teoria BCS se obtém temperaturas criticas inferiores a 1 K. Portanto,
as medidas de resistividade estariam indicando que a supercondutividade nestes sistemas

provavelmente se deve a um mecanismo diferente ao da interacio elétron-fénon.

As medidas de efeito Hall permitem deduzir o tipo de portador (elétrons ou bu-
racos) e sua concentragio nestes sistemas. Para o caso de Y-Ba-Cu-O e La-Sr-Cu-O o8
valores medidos indicam que os portadores sdio buracos e a concentragio estd em torno
de 3 a 5 10 cm™3, que é uma concentragio muito baixa, quando comparada com as

concentracdes dos supercondutores convencionais.

Experiéncias de alta pressdo sobre sistemas de La-Sr-Cu-0, revelam uma forte de-
pendéncia da temperatura critica com a pressaoP A temperatura critica tem um rapido
crescimento com a pressdo, mas isto n&o se deve a um aumento na densidade de esta-
dos no nivel de Fermi, como se deduz de medidas de suscetibilidade magnética a baixas

pressdes. Griessen [13] faz uma discussio da a,plica.bilidadé de alguns modelos tedricos
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para a explicagdo do grande valor de dT,/dP e conclui que a teoria BCS ndo é suficiente

para explicar esse resultado.

1.3 Teorias Propostas

Existe uma série de tentativas tefricas para explicar o mecanismo da superconduti-
vidade de alta T.. Pode-se obter uma visao delas nos trabalhos publicados nas referéncias
[14) & [17].

Estas teorias podem ser classificadas em dois grandes grupos. No primeiro grupo
estariam aquelas que propdem um mecanisme similar ao da teoria BCS [3], isto é, o
emparelhamento de dois elétrons ou a existéncia de uma interacio efetiva atrativa entre
eles, seria produto da interacdo dos elétrons com um outro tipo de particula, como por
exemplo, fénons, excitons, plasmons, polarons, etc. No segundo grupo estariam aquelas
que consideram a interagio Coulombiana efou de spins entre os elétrons como a fonte

principal ou exclusiva do mecanismo de emparelhamento.

Da teoria BCS se obtem uma férmula para a temperatura critica dada por :
T. = Oexp(—1/)) (1.1)

onde ©@ = 1,14k./Kp e A = N(0)V, sendo A o acoplamento elétron-fénon, N(0) a
densidade de estados no nivel de Fermi e V a intensidade da interagdo atrativa entre os

elétrons com energias na faixa hw, em torno da energia de Fermi. Esta relagio é vilida

para um acoplamento elétron-fonon fraco, isto é, A < 1.

A generalizagio da teoria BCS leva & teoria de Eliashberg [18,19]. Das equagdes
de E].iashberg se pode deduzir uma expressio para a temperatura critica que considera a

possibilidade de acoplamento forte,

= fig_ { 1+A } (1.2)

T, 2 exp{ —
1,43Kp A= w (1+ )

11



onde Wog é uma média logaritmica das freqiéncias dos fonons e u* uma expressao que

considera a interagdo repulsiva entre os elétrons emparelhados.

Para acoplamento muito forte essas equagdes devem ser resolvidas niimericamente
e 86 se pode estabelecer um valor limite para a temperatura critica: T, < @\, onde @
é uma freqiiéncia média dos i6nons, entretanto a temperatura critica se aproxima desse
valor 86 para A > 10. Os maiores valores obtidos de sistemas de acoplamento forte esta

em torno de A ~ 1,5, Também deve se considerar que valores muito altos de A implicam

uma instabilidade da rede.

O mecanismo fondnico tem como limite no prefator exponencial a temperatura
de Debye, que po/de chegar a unas centenas de graus Kelvin, entretanto a exponencial
reduz fortemente a temperatura critica no caso de acoplamento elétron-fonon fraco, como
é o caso da maioria dos metais, A < 1/3. Assim a.‘possibilida.de de se obter uma alta
temperatura critica para este mecanismo deve ser buscada no regime de acoplamento
forte e nesse caso para os parimetros conhecidos dos supercondutores convencionais a

temperatura critica mixima estaria em torno de 30 a 40 K.

Baseado na mesma ideia anterior, pode-se ter um mecanismo semelhante, mas onde
a particula que interage com o elétron e produz o pogo de poténcia.l seria uma excitacio
do sistema eletrdnico. Como as excitagdes eletrdnicas tem energias da ordem de décimos
de elétron-Volt até a ordem de elétron-Volt, ter-se-ia que o prefator exponencial seria do
ordem de 10° a 10* K. Assim neste caso, mesmo considerando um acoplamento elétron-
“excitagdo ” fraco, poderiamos ainda obter femperaturas criticas altas. Por exemplo,
para © = 10* e A = 1/4, T, = 180 K. Algumas das excitagles eletrénicas consideradas
para modelos de supercondutividade de alta temperatura critica sao excitons, plasmons

e polarons [14,17).

Nas teorias do segundo grupo se considera que o mecanismo é principalmente de
tipo eletrdnico e originado da forte correlacio que apresentam os elétrons nos planos
de cobre-oxigénio, caracteristica comum a todos estes supercondutores cerdmicos de alta .

temperatura critica. Em varias destas teorias utiliza-se o0 Hamiltoniano de um sistema
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eletrénico fortemente correlacionado que € o modelo de Hubbard [20,21]. Este foi utilizado
inicialmente para este problema por Anderson {22] no desenvolvimento da teoria de Reso-
nating Valence Bond (RVB) para o caso de uma banda efetiva semi-cheia (um elétron por
sitio). Nesta teoria o mecanismo da supercondutividade € o resultado da correlagio entre
spins induzida pelo superezchange entre elétrons localizados em sitios de cobre vizinhos.
As varias teorias propostas para a supercondutividade de alta temperatura critica
néo sao contraditérias. Elas conseguem explicar qualitativamente um ou outro compor-
tamento dos cerdmicos. Entretanto nenhuma delas, por si mesma, consegue caracterizar

o conjunto das propriedades gerais destes ceramicos supercondutores.

Este trabalho 8¢ inclui dentro do grupo das teorias propostas que consideram o
Hamiltonjanc de Hubbard como a base fundamental para descrever a supercondutividade

de alta T,. Espera-se que este estudo contribuia ao esclarecimento deste fendémeno.
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Capitulo 2

MODELO

2.1 Introducao

Dentre as teorias que pretendem explicar a supercondutividade com alta tempe-
ratura critica, as que parecem ter mais possibilidades de exito sdo as que se baseiam no

Hamiltoniano de Hubbard [20,21).

Esse modelo surgiu em 1963 como uma proposta para resolver o caso dos me-
tais de transi¢io que apresentam bandas estreitas d e forte correlagio eletrénica. Este

Hamiltoniano também tem sido aplicado aos 6xidos desses metais de transigio.

Nos éxidos de metais de transigio (NiQ, Cu0Q, V30), a banda p do oxigénio esta
completamente ocupada & temperatura zero. A banda s do metal de transigao esta acima
da banda d, sendo que esta dltima fica parcialmente ocupada. Assim a banda s fica vazia
a T=0 e os dnicos estados na vizinhanga da energia de Fermi sdo aqueles da banda d,
logo a banda d seria a responsavel pelas propriedades elétricas e magnéticas do 6xido.

Nos cer&micos supercondutores (La-St-Cu-Q, Y-Ba-Cu-0, Bi-5r- -Cu-0, Tl-Ba-Ca-
Cu-0, etc.) o responsavel pelos fenémenos de transporte é o éxido de.cobre, que quando
puro tem uma estrutura cristalina com caraterfsticas isolantes. Nestes supercondutores, o
éxido de cobre se apresenta em forma de planos separados entre si por planos dos outros
éxidos, existindo desta forma uma fraca interagio entre os planos de dxido de cobre.
Apresenta-se nesta situagio uma forte anisotropia. Somando a isto a evidencia de que
possivelmente os fendmenos de transporte tem carateristicas bidimensionais [23], o modelo

proposto deve considerar esta baixa dimensionalidade.
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No caso destes supercondutores, as bandas envolvidas nos fenémenos de transporte
sdo a banda d do cobre e a banda p do oxigénio. Isto é confirmado pelos espectros de
fotoemissdo (XPS) e fotoemissdo inversa (BIS) que indicam uma energia proibitiva para
o estado Cu-3d® ou Cu*? (10-13 eV abaixo do nivel de Fermi) e uma banda O3, nio cheia
[24,25]. Logo, os buracos se localizam no oxigénio e em principio deveria se considerar
um modelo de duas bandas com alguma hibridizagio entre si. Mas esta situagio pode
ser descrita por uma inica banda efetiva [26]. Quando a hibridizacio é menor que as
repulsdes intrasitio do Cu e O, e menor que a diferenca dessas repulsdes, ela produz uma
ligagdo dos buracos dos dtomos de O que estdo nos vértices de um quadrado com o fon
central Cu*?, constituindo um singleto local. Este singleto se move através da rede de
fons Cu*? de forma similar & de um buraco descrito por um Hamiltoniano de uma banda
efetiva, Também se pode fazer um mapeamento exato de um modelo de duas bandas
a um modelo de Hubbard de uma banda no limite de repulsdes intrasitic infinitas com

diferenga finita entre as repulsdes intrasitio do Cu e do O [27].

Em nosso trabalho, a existéncia de duas bandas néo é essencial para o aparecimento
de supercondutividade. Consideraremos um modelo de uma tnica banda efetiva com a
correspondente renormalizagdo dos parimetros (essa renormalizagio incluiria os efeitos

de outras interagdes, como por exemplo, a interagdo elétron-fénon).

2.2 Hamiltoniano de Hubbard

Seja um sistema de elétrons correlacionados, descrito pelo Hamiltoniano,

ZEqnqo' ZZ Enfl‘ grpr ﬁ'ra’ qrry 01 an +

pgr T
+ Z Z%ﬂzqwnlcqlacj;;cqucqw (21)
wmatu cs

onde o primeiro termo é o Hamiltoniano de uma banda na aproximagio de Hartree-Fock
(HF), B, é a energia do estado com momento ¢ e n,, é o operador nimero do estado de

momento ¢ e spin ¢. O segundo termo subtrai ac resultado de HF a interacio de cada -
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particula com o campo médio de HF. O 1ltimo termo inclui a interagdo Coulombiana

original entre os pares de elétrons. C‘j, e C,, sdo os operadores de criagio e destruigio de

eletrons de momento g, spin 3, €

Vo = [P0 =5 03, @ 000 E)0) (22)

é a integral de Coulomb para particulas no espago de momento, onde se subentendem

incluidos os efeitos da blindagem das outras particulas carregadas do sistema.

Como a blindagem produz um forte decaimento da interagio de Coulomb com a
distancia de separacdo das particulas, é melhor representar o Hamiltoniano no espago
real. Para isto utiliza-se as funcoes de Wannier e os operadores de criagao e destruigio de

elétrons nos sitios. Estas duas representagdes se relacionam por:

M) = NP Egenle)  ple) = NP Ereg(e - R)
(2.3)
an = N;lﬂ Ei e'oh Cio Cic = N:lﬁ Eq e—iqR.' an
onde N, é o ntimero de sitios e ¢ € o indice de sitio.
Nesta representagido o Hamiltoniano toma a forma
H= ZﬂJGIJCJd + 5 EZKJHC‘LC};CI;CM (2.4)
ijo 1Jki o8
onde
62 * L
Vin = [ dady 2 ¢(a - R)S - R)dla - RSy - R)  (29)
e
1 ol Ri— R ia(Ru=Ri) =
T, = 7 Y. {qu"’“" Bi) ¥ gilfu-Ridz (90Vigs — Wku‘)} (2.6)
s g ¥

fiy é 0 nlimero médio de particulas por spin, com momento ¢.

Os termos T;; sdo importantes quando se referem ao mesmo sitio e a sitios vizinhos,

os demais casos podem ser desprezados por decair rdpidamente com a distancia R; — R;.
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Na expressao original de Hubbard [20], as Unicas integrais de Coulomb V;;; consi-
deradas siio as que se referem ao mesmo sitio, o8 outros casos sio desprezados devido aos
efeitos de blindagem dos portadores na banda larga e ao cardter localizado das bandas

estreitas d que produz integrais de recobrimento pequenas. Assim se tem o Hamiltoniano

simplificado

ij

| H= 22},-()',10_.,-‘, + U Enunq (2.7
onde U/ = V,',',','.

Na busca de uma teoria para a supercondutividade de alta temperatura critica se
tem recorrido constantemente a este Hamiltoniano, seja, na forma simples de uma banda

da equagdo 2.7 ou considerando duas bandas hibridizadas.

Para U gfande a interagdo dominante no Hamiltoniano 2.7 é o superezchange de

Anderson com o qual o Hamiltoniano 2.7 se reduz a um Hamiltoniano Antiferromagnético

de Heinsenberg efetivo,

T2 " _
He= Y 3458 (2.8)
<> .

onde < ij > indica soma sobre sitios vizinhos.

Anderson foi o primeiro que utilizou o Hamiltoniano de Hubbard para propor uma
teoria para este fenémeno [22]. Utilizando o Hamiltoniano efetivo 2.8 tinha proposto em
1973 um hipotético estado de Resonating Valence Bond {(RVB) para mtifeﬁomagnetos
bidimensionais de spin § = 1/2, onde a interagdo magnética emparelha os elétrons [28].
Anderson propde este estado para o caso dos ceramicos supercondutores quando se estd na
fase isolante de banda semi-cheia, isto é, um elétron por sitio. Estes elétrons que j4 estdo
emparelhados, se transformariam em pares supefoondutores para uma dada dopagem, isto

é, afastamento do caso de banda semi-cheia, suficientemente forte.

Ao aplicar a teoria de perturbagdes sobre o Hamiltoniano de Hubbard 2.7 no
pardmetro t/U, obtém-se o modelo ¢-J , que consiste do termo cinético de 2.7 mais o
Hamiltoniano 2.8, com J = T3/U e t = Ti;. Muitas pesquisas tedricas partem com este -

modelo, no intuito de que a teoria de Anderson (22] este no caminho certo.
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Por outro lado, simulagdes numéricas para o modelo de Hubbard total, bidimen-
sional, em sistemas finitos indicam a auséncia de emparelhamento quando somente a
repulsdo intrasitio U é incluida no modelo [29,30]. Também, simulages recentes usando
o método de Monte Carlo para sistemas bidimensionais grandes (até 256 sitios) e nimero
de ocupagio arbitrario, mostram que o estado fundamental conserva seu carater isolante
ainda para grandes afastamentos do caso de um elétron por sitio [31]. Também tem sido
sugerido que a incluséo da repulsdo entré primeiros vizinhos e/ou hopping entre segundos
vizinhos pode favorecer 0 emparelhamento e assim a supercondutividade sem se recorrer

a valores atrativos de U para este modelo [32].

Da discussdo anterior vemos que o Hamiltoniano de Hubbard e seus derivados tem
ingredientes importantes para a descrigdo de um mecanismo supercondutor exclusiva-
mente eletrdnico, mas auséncia de solugdes niimericas, mostrando a possibilidade de um
estado supercondutor, nos indica que nesses modelos, faltam ingredientes essenciais. Um
estudo interessante para esta busca de um modelo adequado, é a consideragio de uma
extensio do Hamiltoniano de Hubbard a partir do procedimento originalmente adotado

por Hubbard [20]. Esta extensdo é feita na se¢do seguinte.

2.3 Hamiltoniano de Hubbard Estendido

Nos oxidos suﬁercondutores tem-se; uma situagéo fisica diferente ao caso dos metais
de transigéio e dos seus 6xidos, o que nos induz a reconsiderar o procedimento original de
Hubbard na dedugdo do seu Hamiltoniano 2.7. '

A interagdo Coulombiana entre duas particulas na representagio de Wannier tem
termos diagonais de facil interpretagio, como por exemplo, U = Vj;; correspondente a
interagdo Coulombiana de cargas no mesmo sitio i, e V = V};;; (i,j primeiros vizinhos)
correspondente & interagdo Coulombiana entre cargas localizadas nos sitios i ¢ j. Também
temos a contribuigdo de termos nio diagonais, como I = Viy; (i,j primeiros vizinhos), que
pode ser interpretada como a interagio de uma carga no sitio ¢ com uma densidade de

carga “ligada” aos sitios i e j.
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Essas trés integrais mencionadas sdo as de maior magnitude na série de termos em
que se descompde a interagdo Coulombiana. Hubbard fez uma estimacio dessas magni-
tudes no caso de um metal de transigio [20]. Considerando os efeitos de blindagem, ele
estimou que U ~ 10 eV, V ~ 2-3 eV e I ~ 0,5 eV. A grande diferenca em magnitude

entre U e os outros termos, nesses materiais, foi o fundamento sobre o qual postulou o

Hamiltoniano 2.7.

No caso de supercondutividade, a interagio que leva ao emparelhamento de elétrons
pode ser muito pequena como é o caso do acoplamento fraco na teoria BCS. Assim des-
prezar um termo no Hamiltoniano por possuir uma magnitude muito pequena em relagéo
aos outros pode levar a desconsiderar o mecanismo essencial do fenémeno. Além disso,
ao modelar os éxidos supercondutores com uma banda efetiva, pode-se apresentar uma
gituagdo muito diferente ao caso dos metais de transicdo. Por isto, consideraremos uma
extensdo do Hamiltoniano original de Hubbard, incluindo esses outros termos e relaxando

as possibilidades para suas magnitudes relativas.

E légico que a inclusio de um maior nimero de termos no Hamiltoniano nos
aproxima mais da realidade, mas também se pode transformar em um problema insolivel.
Por isto, da série de termos desprezados por Hubbard, s6 se incluird até aquele que
acreditamos pode ser o elemento fundamental no emparelhamento eletrénico e que é a

integral I correspondente a um hopping correlacionado.

Consideremos uma banda com forma simples como é o caso dé uma rede ciibica com

hopping 80 entre primeiros vizinhos. Nesta situacdo, a energia E depende do momento ¢

da seguinte forma:

d
E;=Ey+2t{d) cosga (2.9)

i=1

onde d é o numero de dimensdes e a é o pardmetro da rede.

Sustituindo isto em 2.6, tem-se que
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a+p; (i#j)
Ti;; =< X; (i,j primeiros vizinhos) (2.10)

0; (em outros casos)

com: a=Fyg—pu—a(U+2vV)—-2vIr, A=t—-2I7+ V1 eondefi é onimero médio
de elétrons por sitio e por spin, T é o valor médio da transferéncia de elétrons entre sitios

vizinhos, v é o numero de coordenagao e 4 o potencial quimico.

Logo o Hamiltoniano referido ao potencial quimico vem dado por :

. |4
H = aN+ Uzn‘-in,-»r + 3 E NigNj,s +
1 <if> o'
1 ‘
+5 X U(nis +nis) + 4 (ChCs +CLCi ) (2.11)
2 <ifo,o
onde < ij > indica soma sobre primeiros vizinhos e @ = —a. Os termos de U e V sao as

interagdes de Coulomb intrasitio e intersitio respectivamente. O termo de A corresponde

ao hopping simples e o termo de I corresponde ao hopping correlacionado.

Balseiro et al. [33,34] tém considerado um Hamiltoniano de Hubbard de duas
bandas, com a inclusio de uma repulsdao Coulombiana entre dtomos de Cu e de O nos
planos de CuQy. A partir desse Hamiltoniano eles propdem um Hamiltoniano efetivo de
uma banda, com o termo de correlagdo de Hubbard e uma interagao intersitio atrativa,

obtendo solugdes supercondutoras.

A inclusdo do termo do hopping correlacionado tem sido considerado por alguns
autores. Zawadowski [35] sugere, em um modelo de duas bandas para uma rede qua-
drada, que o hopping correlacionado pode levar a uma interagio elétron-elétron atrativa
como é requerido para a existencia da supercondutividade. Micnas et al. [36] fazem um
estudo da infludncia deste termo na existéncia de supercondutividade em uma rede qua- °
drada bidimensional. Utilizando um esquema de Hartree-Fock com quebra de simetria

e emparelhamento dos elétrons no espago de momentos {tipo BCS), eles obtem solugdes
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supercondutoras com um comportamento da temperatura critica similar ao que se obteve
neste trabalho, entretanto consideram sé uma regido de parimetros um tanto dificil de
justificar fisicamente (U < 0) e sugerem que para I/ > 0, V > 0, esse estado supercondu-
tor seria destruido. Também Hirsch [37] considera que a possibilidade de que esse termo

dé lugar a supercondutividade esta restrita a uma situagio com baixa concentragao de

portadores.

Em nosso trabalho, entretanto, encontramos solugdes supercondutoras para parimetros
exclusivamente repulsivos, isto é, U > 0 e V > 0. Também encontramos uma conclusio
semelhante & de Hirsch, a supercondutividade induzida pelo hopping correlacionado, sem
consideragdo de existéncia de uma fase magnética, esta restrita a baixas concentragdes de
portadores. Mas algo adicional que obtivemos foi a coexisténcia da fase supercondutora

com uma antiferromagnética e que esta coexisténcia permite supercondutividade perto da

banda semi-cheia [38,39].
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Capitulo 3

SOLUCAO DO HAMILTONIANO ESTENDIDO

3.1 Introducgao

O Hamiltoniano de Hubbard é um modelo conceitualmente simples. Entretanto
obter uma boa solugio deste modelo nao é tarefa ficil. A maioria das solugdes do modelo
de Hubbard utilizam algum tipo de desacoplamento das fungdes de Green. Uma categoria
destas solugbes é obtida a partir de um desacoplamento tipo Hartree-Fock, entretanto elas
86 sio validas para U < t. Outras aproximagdes consideram funges de Green de ordem
superior e fazem o desacoplamento separando operadores que se referem a sitios diferentes
[20,21,40,41). Qutro conjunto de solugdes utiliza um tipo de série de perturbagdes em t U
[42]. |

Entretanto, para saber o quio perto que estas solugdes podem estar da solugio
exata, fora dos casos limites, podé-se empregar as solugbes nimericas obtidas em clus-
ter finitos que proporcionam uma tendéncia da solugdo para o caso de sistema infinito.
Por exemplo, usando-se métodos nimericos se obtem indicios de que o Hamiltoniano de

Hubbard original nio apresentaria solugdes supercondutoras [29,30,31].

A seguir utilizaremos o método das fungdes de Green para obter solugdes aproxi-

madas do Hamiltoniano de Hubbard Estendido 2.11.
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3.2 Meétodo das fungoes de Green de Zubarev

No formalismo desenvolvido por Zubarev [43] as funcbes de Green tém a equagao de

movimento

#({4; B)). = ({4, B})/27 + {([A, B]; B)): (3-1)

onde {O) = Tr(e "7 0)/Tr(e ") é a média térmica do operador O, [A, B] é o comutador
dos operadores A e B, e {A, B} é o anticomutador de A e B, conveniente quando estes

sao operadores fermidnicos.

-Estas fungdes de Green permitem calcular valores médios com a seguinte relagio

(BOAW) = ilim [~ d=f(@e™ D (A3 Bavic = (45 Bhamis)  (32)
ou que ¢ equivalente no caso de polos simples a
(B(E)A(t)) = 2rResiduo {{{4; B))f(z)e *¢-9} (3.3)

onde f(z) = (e +1)7! ¢ a distribuigio de Fermi-Dirac.

Assim a funcio de Green de uma particula,
G5(2) = ((Cios Ch 1) (34)

permite calcular a ocupacdo média por sitio e a transferéncia eletrénica média entre sitios

vizinhos, A funcio de Green andémala,
s5(2) = (s L) (3.5)
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permite calcular o valor médio de criagdo de pares de elétroﬁs.com spins opostos. Quando
este valor médio é diferente de zero existe um emparelhamento de elétrons, condicao
necessiria para ter supercondutividade. O emparelhamento com spins opostos ¢ similar
& situagdo descrita pela teoria BCS. |

O sistema a considerar é uma rede cibica de d dimensdes e parimetro a. Os
estados sobre os quais se aplicaram as aproximagdes sdo de simetria quebrada por anti-
ferromagnetismo tipo Néel, onde a rede se subdivide em duas subredes equivalentes com
momentos magneticos de igual magnitude, mas com sentidos contririos. Este nio é o
tnico tipo de simetria quebrada que poderia ser considerado, mas ele permite cilculos
simples que ja fornecem indicios da importéncia do antiferromagnetismo no aparecimento
da supercondutividade. '

O Hamiltoniano do sistema é o Hamiltoniano de Hubbard Estendido proposto no

capitulo 2 (Eq. 2.11). Com ele, as equages de movimento destas fungdes de Green sio :

(= @)GG = N Glha = b/ 27+ U{(miaCio CIN +V S(nissaCin; CLY) +

é,8
I;«[(n.-a +ni46)Ciusa + (ChCusp +hc)Ca] s CL) (26)
(+a)S5 = A Sty = ~UlimoChs CL) -V SltmusaChs L) -
&8
IE(([(ni, nisse)Clos + (CLCuso +ne)cl] sk @)
§

Assim as fungbes de Green originais dependem de fungdes de Green de ordem su-
perior. Se calculamos as equagGes de movimento destas novas fungdes de Green aparecem
fungdes de ordem ainda maior. Esta hierarquia de fungdes de Green deve ser cortada com

algum critério. Neste trabalho aplica-se os dois critérios mais simples que séo :

* A aproximacio de Hartree-Fock generalizada ou no restrita, com simetria quebrada
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¢ A linearizagio da hierarquia de fungdes de Green nos pardmetros do Hamiltoniano

(t/U, V]U, I{U) quando U tende a infinito.

3.3 Aproximacao de Hartree-Fock Generalizada

Esta aproximagdo, na ordem das equagdes 3.6 e 3.7, consiste em substituir o pro-

duto de trés operadores fermionicos por:
ABC = (AB)C - {AC)B + (BC)A (3.8)

Este desacoplamento € o mais simples, mas como é bem conhecido, ele deve ser
considerado com precaucio no regime de correlagio forte (U > t). Entretanto, neste
tratamento sdo utilizadas solugGes correlacionadas de simetria quebrada e operadores
de pares de particulas, assim esta aproximagio vai além da aproximacdo de Hartree-
Fock padrio. Além disso, a inclusdo da repulsio Coulombiana intersitio V amplia as
condigdes de validade da aproximacao de Hartree-Fock como se pode deduzir do trabalho
de Rossler et al.- [44], onde fazem comparagdes entre solugbes exatas e as correspondentes

a aproximagao de Hartree-Fock no caso de um cluster de 4 sitios.

Com este desacoplamento, todas as fungdes de Green de maior ordem podem ser

expressas em termos de GY; e 57, por exemplo:

177

12

((niacia ) OJTO’)) (nia)G?i + (Cia C"")ng
{nwChicly = (nir) S5 — (ChCh)G5;

Obtem-se assim duas equagdes que consideram s6 as funcdes G e S,

[z —a—-Uny ~V Zﬁ,‘.i.g', - 27 V'r;] Gf; — 2 A= V71, + I(Riz + Rits5)) Glesi—
; 5

[UUA..‘ + I Z(Pia + Pi+5,g)] S:? - z [VI“',. + IU(A.‘ + Al'-l-ﬁ)] ;’-I-s,j = J/21r (3.9)
5 S )
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[z + e+ Ul + V) figss + 2IVT,] S5 — YA = V1o + I(fig + figso)] STes;
5 5

[U al;+13 (T + Ff+s,a)] Y — 2 [VTiso + I0(A] + Alys)] Glhs; =0 (3.10)
5 ;

onde i+§ refere-se aos sitios vizinhos ao sitio i, A; = {C;;Ci;) é o valor médio de destruicio

de um par de elétrons no sitio ¢, I'y, = ([C,'.-.I.g # Cir) é o valor médio de destruigio de

um par de elétrons localizados em sitios vizinhos e 7, = (CL_J',C;,) é o valor médio da

transferéncia de elétrons entre sitios vizinhos.
]

Para se considerar a possibilidade de termos antiferromagnetismo tipo Néel, defi-

nimos as seguintes quantidades:

s = (i) — (nio) JREERN

— N

no= S((ni) + {na)) (3.12)

O quebre da simetria se produze quando escolnemos que a subrede a tenha um
valor médio (n,1) maior que o valor médio (n,;) e exatamente o contrério para a subrede

b. Uma forma geral de escrever isto é

(Nao) = {m4s) = fi + 80 (3.13)

Aos elétrons com spins T na subrede a ou aos elétrons com spins | na subrede b o8

chamaremos de majoritirios e aos casos contrarios de minoritdrios.

O parametro da rede magnética é duas vezes o pardmetro da rede simples, logo a

relagdo entre as fungdes de Green no espaco real e no espago dos momemtos é:

os(Fz) = 3 GY(2)e AR (3.14)
2 ‘ - Tn R
Gy(z) = E-ng;,,(k,z)e*ﬂﬂ- Rj) (3.15)
k
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onde a e 8 podem ser a ou b, Ng é o niimero total de sitios da rede e 1, pertencem

respectivamente as subredes a,b.

Das duas equagdes anteriores (Eqs. 3.9 e 3.10), teremos quatro ao levarmos em

conta que ¢ pode pertencer 4 subrede a ou & subrede b, Em representacio matrizial

teremos:
. Ey + s —ty ~-Ac — B, 11 o 1 ] 624 ]
-ty z—Fy—so — By, —Ac Gz | 1 | a
—-A'c — By z+ Fy + 80 iy 8¢, T 0
. —BL —A'g ty z+ By —s80 || S | | 0
(3.16)

onde todas as energias estio referidasa p (u =0),U=1e

A = oA +1v(Ty + )
Byo = V0ae +2I0A

v = Y exp(ik-8), éo fator de estrutura
§

Pode-se escolher z como a ou como b, tendo-se em qualquer caso 86 quatro fungSes
de Green independentes para cada valor de o. Devido & simetria {n.,) = (nss), obtem-se

no desenvolvimento algébrico que o pardmetro de ordem supercondutor A; independe do

sitio 2.

3.3.1 Temperatura Critica e Temperatura de Néel

Seja o caso em que A e 'y, tendem a zero, o qual inclui tanto a situagio do
limite de temperatura critica, T = T , como o estado normal. Assim também ¢ vélido

considerar sé os termos lineares nos parimetros de ordem A e I nas fungdes de Green

andmalas.

A solugo do sistema 3.16 neste caso d como resultado para as fungdes de Green
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o seguinte:

e _ _z=—Ey—sag
27Go = P P— (3.17)

¢ _ by
2r0%, = =G = (3.18)

s _ L aml? _ 2 42,2
2787, = et {crA ([z —s0)® — E§ — t*4* )+
7 (BolB, + By~ [z~ sllB, ~Bi]) }  (3.19)

8% = E”-;;{B;,(zﬂ-wg-sa]?)—B;,t'*‘q«?ﬂaA*t[Eo—sa]} (3.20)

onde:
&1 =E0—R R= \/Si-{-ti’f!

(3.21)
=By + R det = (2% — e?)(2? — €2)

Para obter os valores médios das quantidades de interesse, deve-se calcular os

residuos destas fungdes de Green e nesse cdlculo aparecem somatérios da forma:

N, = —}1\727 (tanh Bea/2 + tanh fer/2) (3.22)
k
Jy = “Ilv‘;% (tanh feq/2 — tanh fe/2) (3.23)
_ 1 7" {tanhfey/2 tanhﬁ€1/2
S = T R( ! 7 ) (3.24)

onde 8 = 1/kTg.
Do calculo do valor médio de (n,,) obtem-se o seguinte par de equagdes :
No = # (3.25)
Jo = 1;s8>07 (3.26)

onde &' =1/2 — 7
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No célculo dos parametros de ordem A, T,,, [';,, obtem-se o seguinte sistema linear

homogéneo de equagdes.

ED +ﬁ'+tK2 Iﬁ‘ —tK3/2—K180' Iﬁ‘ —tK3/2+K130' A
41J; - 2K, 14 l:'Jg + Kz + ":':"3280' 1+ %Jz + K3 —- %SQSO' ovl.e | = 0
—2BO'K2 SO’Ka + Eo + %(Ng + stg) SO’Ka - Eo - %(Ng + stg) U!ll-‘b,,
| (3.27)

onde: Ky =S, |, K;=(t—21E)S; e Ks=(YLE,—2It)S, .

Uma solugao nao trivial deste sistema é obtida somente quando os trés pardmetros
de ordem s3o nao nulos simultaneamente. Nesse caso, 0 determinante deve ser nulo com

o qual se obtem a seguinte condigdo :

AV i v 2 }
{1+ o + sz —DEOJQ} {1-|- VEQ(N2+S Sap +
Saf, VM __ple 24 A0

E, (1 + qu) {(21130 tY¥—-D [t J,+ Ej(1+ Eo) =0 (3.28)

onde D =4I — 1:-

Esta equagdo impde a condigao D > 0 para a existéncia da supercondutividade,isto

Q\

I > UV (3.29)

Esta condicio é obtida independentemente da existéncia de uma ordem antifer- -
romagnética e depende da dimensionalidade através do ntmero de coordinagdo ». Logo
considerando valores com sentido fisico para os pardmetros (|| < V < U ), esta condigéo
é satisfeita em duas ou trés dimensdes com mais facilidade que em uma dimensio, pelo in-

cremento no nimero de coordinagde. Também ela revela que sem hopping correlacionado

néo se teria supercondutividade.

29



O resultado de que os trés parametros de ordem supercondutor sio diferentes de
zero ao mesmo tempo indica um tipo de emparelhamento covalente, isto é, as interagdes
repulsivas produzidas por U e V, com a ajuda do hopping corrfsla.ciona.do I, produzem uma
ressonancia entre os trés tipos de emparelhamento, intrasitio (A), intersitio majoritdrio
(Tar) € intersitio minoritério (Tatr)-

As equagdes 3.25 e 3.26 com s = 0 constituem o sisterna de equagdes para a rede
sem ordem magnética. Dai se obtém os valores da temperatura critica T¢ e a energia por

sitio Ey em fungdo da concentragdo de portadores n.

As equagdes 3.25, 3.26 e 3.27 com s > 0% constituem o sistema de equagdes para a
rede com uma ordem antiferromagnética tipo Néel. Igual ao caso anterior, deste se obtém

T e Fy, assim como o pardmetro de ordem antiferromagnético s.

A largura de banda, 44, estimada para os cerimicos supercondutores é da ordem
de 1 elétron-Volt, a repulsdo intrasftio, I/, é da ordem de 5 ~ 10 elétrons-Volt. Assim
é realista considerar valores t/U com valores entre 0 e 0,05. Também para os outros
pardmetros da interagdo Coulombiana se consideram valores com sentid6 fisico, isto &,
I|/U < VU <1eU,V >0

As figuras 3.1 & 3.4 mostram diagramas no espago de temperatura e concentragao
de portadores por spin que indicam as fases do sistema (rede quadrada) correspondentes ao
estado normal n&o magnético, estado normal antiferromagnético, estado supercondutor
ndo magnético e a um estado em que coexistem supercondutividade e antiferromagne-
tismo.

O sinal de t é positivo se os portadores de carga sdo buracos e negativo se sio
elétrons. Igualmente, I pode ser positivo ou negativo dependendo das fases das fungbes .
de onda de Wannier entre sitios vizinhos. Pode-se considerar estas possibilidades nos
graficos das figuras a seguir, devido a que ha transformacdes que deixam invariante o

conjunto de equagdes, com o qual se tem a seguinte relagao : .
To(t, I,7) = To(t,—1,1 — 7)) = To(—t,1,1 — 71) (3.30)
Nas figuras 3.1 a) & 3.4 a) se mostram as curvas correspondentes a temperatura
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de Néel do estado normal com linhas tracejadas. Estas curvas separam as regides corres-
pondentes ao estado normal ndo magnético, regido superior, das regides correspondentes
ao estado normal antiferromagnético, regiao inferior. A temperatura de Néel do estado
normal, depende 86 hopping normal i, e da repulsdo intrasitio U/. As curvas de linha
cheja correspondem as temperaturas criticas para diversos valores dos parimetros. Estas
curvas separam a regido com estado supercondutor, regido inferior, da regido comn estado
normal, regido superior. A interse¢io dos dois tipos de curva indica um ponto em que se
separam as fases supercondutora ndao magnética e a Eupercondutora antiferromagnética.

Em todos os casos, nos limites 2 — 0 e i — 1, as temperaturas sao nulas, fato que nao

se pode apreciar nas figuras.

Nas figuras 3.1 b) 4 3.4 b) sio apresentados os valores do momento magnético s cor-
respondentes aos valores de temperatura Ty da fase supercondutora antiferromagnética.

As linhas tracejadas indicam o valor de saturagio s = .

Alguns detalhes de como foi desenvolvido o cdlculo nimerico para obter estas

solugdes estdo indicados no Apéndice.

Nos graficos apresentados se ve que a supercondutividade sem antiferromagnetismo
estaria restrita as zonas com uma baixa concentra¢io de portadores, isto é, i ~ ( e
fi ~1,0. O antiferromagnetismo favorece o aparecimento de supercondutividade para

zonas mais préoximas da banda semi-cheia, fi =0, 5.

Nas figuras 3.1 a 3.3 vemos que para I/V constante, a temperatura critica cresce
com V e para V constante cresce com I/V. Este comportamento é similar para ambos

os lados do caso. da banda semi-cheia.

Nestas solugdes existe uma quebra da simetria elétron-buraco € que é produzido |
exclusivamente pelo hopping correlacionado I. A figura 3.4 mostra claramente esta as-
simetria elétron-buraco que é mais patente para t/U maiores. Para valores maiores da
largura de banda a temperatura critica cresce para um lado da banda, obtendo-se solugdes

que podem estar em torno da banda semi-cheia, e diminui para o outro lado afastando a

fase supercondutora do caso de banda semi-cheia.
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Figura 3.1: Temperatura critica e de Néel{a), e Momento Magnético (b) vs Concentragio
de Portadores por Spin, para diversos valores de V/U e I/U e para t/U pequeno.
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Figura 3.2: Temperatura critica e de Néel(a), e Momento Magnético (b) vs C_oncentrax;éo

de Portadores por Spin, para diversos valores de V/U e I/U e para t/U = 0,01.
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Figura 3.3: Temperatura critica e de Néel (a), e Momento Ma.gnéti.co (b) vs Concentragio
de Portadores por Spin, para diversos valores de V/U e I/U e para t/U = 0, 05.
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Figura 3.4: Temperaturas criticas e de Néel (a), e Momento Magnético (b) vs. Con-
centragdo de Portadores por Spin, para diversos valores de Hopping t/U com Repulsio
Intersitio V/U e Hopping Correlacionado I /U fixos.
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3.3.2 Potencial Termodinamico

O Potencial Termodinimico © precisa ser calculado para examinar a estabilidade
da fase supercondutora em relagdo a fase normal. O sistema em equilibrio termodinamico

estard no estado com potencial termodindmico mais baixo.

O potencial termodinamico de um sistema com estados k de energia ¢ e & tem-

peratura T, é :

=0 — KgTY_In(1 + exp[—Bex]) (3.31)
k

No caso do sistema que se estd considerando, (% independe e ¢y depende dos

parametros de ordem supercondutor.

As energias ¢y correspondem aos polos das fungdes de Green G e S no sistema de

equagdes 3.16. Nesta situagdo tem-se quatro ramos correspondentes as relagdes :
gk)=P - @ ' (3.32)
gk) =P +Q (3.33)
onde
P> = El+R+6
Qz - 4R2(Eg + 61) + 52
R = 32 + t272
G o= AR +9°(1Bel’ +1Bul’)
52 = 72 {(Eg - Rz)le + Bbo'lz - |2tA - EQ(B“ + Bh,) - SO'(B“ - Bw)lg}
+0(A4, B, A’B?)
compg=0el =1
No estado normal se tem as energias :

co=Ey+ R (3.34)

e no estado supercondutor, deixando 86 os termos quadraticos nos parametros de ordem;

36



1, b
2E, = 8FEyReg

ERSEg+ (3.35)

A diferenca do potencial termodinamico entre o estado normal e o estado super-

condutor, para T =T, é:

Qo= o | cosh(Be,/2) cosh(Boes/2) .
Oy — Qs = 2KpTo zkjl {mh( foear/2) cosh{fotar /2)} (3.36)

Utilizando que: In{2e+8} 620 stanh(z) | tem-se :

cosh(z)

1

QN -NS5 = E ?{61[ta.nl.l(ﬁa51/2) -4 ta.nh(ﬁc€2/2)]—
f_}% (tanh(;:fe1/2) B ta.nh(f:-ezﬂ))} (3.37)

Ou bem, utilizando os somatérios definidos em 3.22 a 3.24:

4
FS(QN - QS) = 4|A|2ND/EO'+ |Bacr + Bbalglﬁ + IBM - BbalzNzlEO +

+ l2tA0‘ - 'ED(B“ + Bba) - BU(BW —_ Bba)PSg/Eo (338)

Como os somatérios J, N,/ Eq e S,/ Ep s30 sempre positivos se conclui que 2, >
), para qualquer conjunto de valores dos parimetros, compativeis com a aparigio da
supercondutividade. Portanto o estado supercondutor tem menos energia que o estado

normal e assim é mais estdvel que este.

3.4 Aproximacgao para U grande

Nesta aproximacao se desprezam os termos quadraticos e superiores de t/U, V/U,

1/U, assim como os produtos cruzados entre eles. Esta aproximacao serd valida se esses
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fatores forem muito pequenos, o que ocorre para U muito grande.

As equagdes de movimento para as fungdes de Green G e S (Eqs. 3.6 e 3.7) geram
fungdes de Green de ordem superior, dentro das quais se deve distinguir aquelas que
envolvem operadores de 86 dois sitios, por representar uma maior correlagio que aquelas

envolvendo o mesmo ntimero de operadores, mas correspondentes a trés sitios.

As equagdes de movimento destas fungSes de maior correlagao séo :

(Z - - 1)(("’!3010: C_;ta-)) = lJ + VZ: (ﬂ:+6 .lnwcw H C‘Jo)) +
; {1 = NnisCiras + c,-tce+spc.-a  Ch) + M(ChsaCinCis CIN} +
+ I {{nisnirs5Ciss0 + ni+6.a(CLCi+5,6 —h.c.)Cis; C,'ta)) (3.39)
5

(z+a+ )niChicly) = -%(CLCJ,) - VZ((n.-M..n.-,CL . cL))

- {0 - MiiniChss + (Chs, 00l cl - Micbouascli ol -

— I {(ionissoChsa + missa(ChosCia ~ hic)Chi CL)) (3.40)
5
Substituindo estes resultados nas equagdes 3.6 e 3.7, tem-se:

6 1+,J_"-;—_1i

+ P Z G|+8,J

zZ—x

-2 I+ 22
Z {_—'"_’—__((nsicl-lﬂs,u + CLC:+6,an ' CJO‘)) —ﬁﬂ((cil-& EC ﬁcl'a } C}a))'l'

; z—a—1

z— z—a-—1

1 i#Ti452Ci s o(ChCiisn ~0.c)Cii CF
py [((“s‘+£,&ci+s,a; C'L)) + {(nisniy52Ciss0 + Nias,0(CiaCirsa c.)C CJ,))

Vv
+

r—a

A z—a-1

| - naCo s CF
Z [((n“s"o‘.o; C.lr)) + ((ni+6rs ,30.,, CJa))}} (3.41)
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LA . _ b Alo '
5= z+a¥8"+5'j_27r(z+a)(z+a+1)

A
;{mﬁ“—l«m,d&s, +CliaCaCli Cli) + —fﬂ-((c.tc.mcfm cln-

|4 Ea((ﬂiw.aﬂiac:ra ; C}a)) +1 ((niani+5,oc,'1:+5‘§ + ﬂ£+s.a(C;T+s,aC-'a —h.c.; C',L))
(z+a)(z+a+1l)

(3.42)

V SlnissaCl s CLY = HinissaCliss s CLY)
z2+ o

As equages 3.41 e 3.42 sio exatas nas expressdes das fungGes de Green. Semelhan-
temente ao caso da aproximagio de Hartree- Fock generalizada, para os valores médios
considera-se que todos os sitios equivalentes ou que existe uma biparticio da rede em duas

subredes equivalentes, devido a uma ordem magnética.

Todas as funcdes de Green que aparecem nestas equagbes tem como prefator A, [
ou V, assim nas novas equagdes de movimento se desprezardo os termos proporcionais a

esses prefatores, como por exemplo:

Bivs,j
(z—~a—1)26:<<n.-+a.aa-+s.a;C,’-',» = Xt msesa) + ONLY)

iy,
(z —a) Es:((n;aC;+5,a; C’,t,)) = 'gzL‘:J‘(niﬁ? + ;((nianmﬁcﬂs.a; C}.cr)) +
+O\ I, V)

(o + ) T c,mc chicly = z:r.m ;<<n,-+s,ac.-"+s,c chicly+
+0(A,I,V)

Assim aproximam-se todas as fun¢des de Green onde o primeiro operador é um

produto de trés operadores fermidnicos, resultando em equagdes aproximadas para Ge
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S dependentes de fungdes de Green onde o primeiro operador é um produto de cinco

operadores fermi6nicos:

- A c 8;; e +2vlt, 2vVh VTeA '
Gy + z—a;G‘+‘s'j"27r(z—a){1+ z—a-—1 +z——a (z—a)(z—a—1)2}+
s 6,'4.5‘ i 2nl _ Aftis _ Vr, +
2nz—a|lz—a-1 (2-a)(z-a-1) z-a

V(2 — t) Z;((ni-}-ﬁ,snw o) a)) + (2I + z-:-l )((ﬂ;+5pCJ+5ﬁOiE C'.a ; C';I;))
; (z—a)(z—a-1) i
2] — A

-0

(z—a)(z—a-1) ;((n"an""‘“c"“"’ + ni+6.acita Ci465Cis ; CL)) (3.43)

Scr z _ 6 A.'O' + V(I + ;+a)(F:a + P|+6 a)
A z + a i T (z+a)(z+a+1)
25 6,'..|_5J‘ . 2IA:0' _ AA:O' VP'+5'0.
2r(z+a |z+a+1 (z+a+1)? z4+a +

E V(2 + z.,.a) Zs<(ni+5.snwcta 1 CT )) - (21 - ,.*.?“T.H)(("iw.acitciw.ccia ) C}a))
; G+ tatD) *

21 + z+a

(z+a)(z+a+1) ZS: Pio M4 5,0C Laa + n.+5.aC-T+saC CL ; CT o)) (3.44)

Da mesma forma se aproximam as fun¢ées de Green de cinco operadores, quebrando

com isto a hierarquia de fungdes de Green. Algumas dessas aproximagdes seriam:

Siv6.i
z Z nwnl+6a t+8,0) Cta)) = z ;EIJ (ni+8,an1‘a)
5 s “7
_ oo otioty o s, ot ot
(2 —a) ;((nﬁﬁ.aq‘aa%a i) C o)) = _Z o {ni4+6,2Cis Cia)
‘ 5
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A forma final das equagdes para as fungdes de Green vem dada por:

G+ 2 S0 = e+ Blp)l e
7 A o — 1 6_ ) 25 '+5:J =
N L R o ) o)
onde
‘ _ figa + 2vT, 2vVa Vv Z.(ns‘+6,ani0) - 2I(ni+5.aCL.5,aCia) - AT, "
hio(z) = 1+z—a—-1+z—a+;{ (z—a)(z—a-=1) N
V 5, (niss.nio) + 20 (nisssChCirsr) + Mo _ A(nissa(ChCirss + b.c.)) 3.47)
(z—a—1)2 (z—a)(z-a-1)?
o(z) = 2l _ E AMnia) + V(n,aC,L,;,C‘.,) 2 (CL-E#C“’ t-s oCW)
#2) = T Tea-1 i-a (z~a)(z—a-1)
V(ﬂsao.t.s o'cw') + 21 [(n,an,.i.;,a) - (Caacwﬁ.aclt-s,acw)]
(z—a-1)
({CHMC,-; + h-C-}Ci+s,aC£a) — {nisniisz)
A =)z —a— 1} (3.48)
B. (z) = UA‘ + IE&(F;: + Pl+56 + E ’\(P:u + F:+6 a) V E.(nl+5 JCI:CL)
d zta+l > (z+a)(z+a+1)
V El(nH‘S L E) + 2I(<ﬂ.+5 UCI:CL-JJ) + (n|+5 3011;-6 ccld‘))
(z+a+ 1)2
fo t o
{ni+5,0CiaC, 52} + (is62C; 52Cia)
A + 4 i+ .
Z (z+a)(z+a+1)2 (349)
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Gio(2) =

208 VT _ 5~ [V EulrieClis,Ob) = 21tmissaclol)
z+a+l z+a 5 (z+a)z+a+l)

170 + SolV T(nioClisCh) + 2 (nioClis, Cliss)
(z+a+1)?

(misCliso Clisa) + (RassaChCL)
A ¥ 4
2

(z+a)(z+a+1)? (3.50)

Ao aproximar os valores médios de quatro operadores por produtos de valores
médios de dois operadores, como no caso dos valores médios:
Y {nirss — ClCisa) ™ viiiom, + vy, Ao
;

2(”*"*‘5.3'0:1:]-6,0 CI:L) R Vﬁiﬂr;+5,0' = A:.l_s'l'a
§

as fungbes h e ¢ nas equagbes 3.47 e 3.48 passam a ser quadraticas nos parametros de
ordem supercondutor e as fungdes k e § sio lineares nestes parimetros.

Do mesmo modo que em (3.13), definem-se as fungdes de Green no espaco de
momentos. As duas subredes sio denotadas por a e b, onde se utilizam os indices z e y

da seguinte forma:

z,y € (a,b)

z=a,b=>3%=ba

As equagles para as fungdes de Green 3.45 e-3.46, se transformam nas seguintes

no espago de momentos:

z ﬂ— 7 = __1 | @1 dzy

gzy * z— agfy - 2 — (21\" h’v"" + % T9zo (3.51)
a t’y o — 1 6:1,— 65” -

Sxi’ z+ any Tz +a (27‘. hao + o V9ze (3-52)

Com o qual se tem as solugdes :
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4 8?? ((z - )bz — t'?'zg!a) + 62_’:7 ((z — a)gze — thas)

oy = (Z - C\!)2 - t272 (3.53)
o by ((z + a)hgy — t'f"yia) + 5y ((z + a)gzs — th;v) (3.54) |
= (Z + a)? — t212 .

A solucgio para a funcgao de Green andmala §° (Eq. 3.54), é linear nos parimetros de
ordem supercondutor, logo isto produz um sistema linear homogéneo para os pardmetros
de ordem supercondutor para todo valor de temperatura e ndo somente para a tempera-
tura critica, como era o caso da aproximagio Hartree-Fock generalizada. Assim, a {inica
possibilidade de solugdo de tal sistema é a trivial o que implica que na situagic em que

esta aproximagio é valida ndo haverd solugio supercondutora.
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Capitulo 4

COMENTARIOS E CONCLUSOES

A relagdo do Hamiltoniano de Hubbard com a superconditividade tem sido es-
tudada intensamente nos Gltimos anos na busca de um possivel mecanismo para este
fendmeno, que seja exclusivamente de tipo eletrénico. Entretanto, apesar do esforgo neste

sentido, ainda se estd longe de comprender todas as conseqiiéncias deste modelo.

A ideia fundamental de nosso trabalho é examinar as conseqiéncias de se incluir
correlagio também no termo de hopping. Para isto recorremos ao modelo mais simples
que ¢ 0 de uma inica banda efetiva. Um modelo mais realista deveria considerar duas ou
mais bandas, inclusive em muitos trabalhos se sugere que a existéncia de duas bandas é
o ingrediente essencial para explicar a supercondutividade de 6rigem eletrénica, mas isto.
ndo é conclusivo, e existe a possibilidade que a situagdo realista de duas bandas, baixo

certas condigdes , possa ser reduzida a um modelo de uma dnica banda efetiva [26,27).

A solucdo obtida na aproximacio do limite de U muito grande, concorda com a
solugio na Aproximacio de Hartree-Fock Generalizada (AHFG), no sentido de ambas
indicarem a inexisténcia de supercondutividade para U — oo. A supercondutividade em
nosso modelo s6 poderia existit de pequenos a médios valores de U. Entretanto, devemos
chamar a atengéo que a convergéncia da série de poténcias nos pardmetros ¢/U, I/U, V/U .
tem restrigdes néo deduzidas aqui.

Na AHFG nao se pode apreciar a intensidade com que o8 efeitos de correlagio
s30 incorporados, .mas é conhecido que de um modo geral esta aproximagéo aplicada a
estados de simetria quebrada superestima os campos induzidos e isto se deveria ao fato de

que ndo considera as flutuagdes nesses campos. Para quantificar os efeitos de correlagio
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incorporados nesta aproximagédo , poderiam usar-se as solugBes exatas, mas estas so tem
sido obtidas para sistemas finitos em casos em que néo se considera a correlacao no hopping

[29,30,31].

No modelo que consideramos, os pardmetros de ordem supercondutora tém sime-

trias correspondentes a um estado singleto, ou tipo s, como no caso de:

A = (CyCu) (4.1)
Tar —=Tay = {ChyCat} — (Cu1Cal) (4.2)

e a um estado tripleto, ou tipo p, como no caso de:
Tat + Tay = (CoyCat} + {CurCay) (4.3)

No caso de estados nio magneticos 86 se tem simetrias do estado singleto, pois ao
ndo ter duas subredes e sendo por tanto todos os sitios equivalentes, esta ltima relagao
4.3 se anula sempre, pela anticomutagio dos operadores de fermiénicos. Com antiferro-
magnetismo o valor médio {C})C,t) aumenta com o momento magnético s, enquanto o
valor médio {C1C,,) decresce. A saturagio do antiferromagnetismo ocorre quando 8 = 7
e nesse ponto o valor médio (CyC,|) € nulo. Logo, a supercondutividade com simetria de
estado tripleto aumenta com o momento magnético desde zero até um mdximo, quando
o momento estd préximo da saturagio . Nesse valor maximo, o pardmetro de ordem su-

percondutora tipo tripleto intersitio, se iguala ao parimetro de ordem supercondutora

tipo singleto intersitio.

O emparelhamento no espago real, utilizado aqui, é inequivalente a0 emparelha-
mento tipo BCS. Ele corresponde a um comprimento de coeréncia da ordem da distancia

entre sitios vizinhos, o qual esta em concordéncia com os resultados experimentais.

Um resumo das principais caracteristicas obtidas das solugdes supercondutoras na

AHFQ seria :

1. Existem solugdes supercondutoras para valores da interagio coulombiana intrasitio
e intersitio repulsivos, U > 0 e V > 0. Obter emparelhamento a partir de interagbes

exclusivamente repulsivas representa um resultado novo.
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. Existe uma fase de coexisténcia de supercondutividade e antiferromagnetismo nas
regides de ocupagdo préximas i banda semicheia. Esta coexisténcia nio é necessiria

para a supercondutividade em outras regides de ocupagio .

. Com o antiferromagnetismo a supercondutividade n&o se limita as zonas com baixa

concentragio de portadores de carga, i ~0 e #t ~ 1.

. O emparelhamento dos portadores produzido por estas interagbes Coulombianas
repulsivas pode ser visualizado como um emparelhamento covalente entre as trés

configuragdes , intrasitio, intersitio maioritaria e intersitio minoritdria.

. Existe uma desigualdade simples entre os pardmetros do Hamiltoniano, sendo ela
uma condi¢do necessdria, mas nio suficiente, para a existencia da superconduti-
vidade (Eq. 3.29). Esta condigio se satisfaz mais facilmente com o aumento da
dimensionalidade, e em qualquer caso requer que o hopping correlacionado seja néo

nulo.

. O campo antiferromagnético é superestimado por esta aproximagiio consistente com

o argumento explicitado anteriormente.

Em relagdo a desenvolvimentos futuros, j4 iniciamos o cdlculo numérico, na AHFQG,

dos parametros de ordem a temperatura zero, onde o sistema de equagdes é nio linear.

Esperamos obter maiores informagdes sobre a condutincia de tunelamento do sistema e a

variagdo com a distancia do emparelhamento dos elétrons, permitindo com isto o caleulo

do comprimento de coeréncia.

Um outro trabalho futuro é obter solugdes com um método que considere cor-

relagdes de forma mais controlada na regiio de forte correlagio . Com isso, além de obter

solugdes mais precisas se poderd avaliar a AHFG com quebra de simetria utilizada aqui.

Estamos desenvolvendo dois métodos que consideram correlagdes além das jé in-

corporadas no esquema da AHFG. O primeiro, é continuar com o método das funcdes

de Green, onde o processo mais simples seria aplicar a aproximacéo de Hartree-Fock aos
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termos que possuem uma menor correlacio no Hamiltoniano estendido 2.11, isto é aos
termos proporcionais a V e a I, e considerar o termo de repulsio Coulombiana intrasitio
no esquema de Hubbard I [20]. O segundo, seria utilizar o método da aproximacio de

potenciais coeréntes (CPA), o qual permite tratar as correlagdes mediante campos efetivos.
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Apéndice A

METODO NUMERICO

Para resolver o sistema de equagdes ndo lineares nas varidveis Tg, Ey, s, utilizou-se o
método de Newton. Este consiste em encontrar um zero de uma fungio vetorial. No

10880 caso o sisterna de equagdes (3.22), (3.23) e (3.25) gera as componentes dessa fungio

vetorial que se anulam nos pontos solugio .

Gl = No -n (A.l)

Gz = Jo bt 1 (A.2)
AV 7 | %

Gy = {1+%+;J2—D%‘;J2} {1+;"(N2+53.S'2)/E0}+

+ 20+ Ly ) {(21E0 —4)= D [t’Jz + B+ ‘E“;’H (43)

Daiobtemos as expressdes analiticas para as derivadas destas componentes em
relagdo as varidveis de interesse representadas por um vetor, P. Com isto construimos a

matriz A da seguinte forma:

0G; :
Ay = P, (A.4)

onde P, =T¢, b =Fpe Py =s.

Dado um ponto inicial, P®) se obtém um ponto mais préximo da solugdo , ﬂ"“‘”,

resolvendo-se o sistema:
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ABOHY _ By = G - (A.5)

Este método iterativo ndo apresentou problemas de convergéncia no espago de P

considerado.

"

O maior problema destes cdlculos é obter os somatérios N, J, S, e 0s que surgem

de suas derivadas.

N, = -,a;—lﬁ— Y {ta.n >y oy i (A.6)
'k

2KsTc 2KpT¢
n E+‘/s’+~t2 —Js? + 13
J, = L L tanh — i (A7)
2N, ; \/33 + tzﬂrz; 2KgTe 2KBTC
Eg—, /8241242 Eo+t, 841243
S, = z__.__k.___. — 2%pgsc o B (A.8)

2N, G e+ 09 | Bo— [+ 134 Eo+ f6? + t39]

No calculo niimerico estes somatdrios se transformam em integrais bidimensionais.
Os integrandos tem variagdes abruptas no espaco £ quando Tg é pequeno, o qual in-
viabiliza o uso de pacotes niimericos existentes para integra¢io bidimensional. Por isto
transformamos a integrac¢ao bidimensional em uma integragdo unidimensional e obtivemos

uma Quadratura de Gauss para o peso resultante da transformagio .

s » i 1.4
Os somatdrios de interesse dependendem do momento k somente através do fator

de estrutura ~;. Para a rede magnética temos a seguinte situagao :

A relagéo entre as representagdes dos momentos sobre os eixos indicados na figura
Alé

k:c = Vli(kx - ky), k; = ;715("1' + kv)

logo o fator de estrutura nestas duas representacgdes é:

T = 2[cos(k;a)+cos(k;a)] (A.9)
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Figura A.1: Eixos dos momentos na rede magnética

v = 4003%(:03%% (A.10)

Com isto temos que os somatérios ficam expressos na forma integral seguinte:

1 1 ¢#/2 x/2
SN, %F('ﬁ;) = ;5-[) du A dv F(4cosucosv) (A.11)
fazendo a troca de varidveis
z = 2cos(u)cos(v)

y = 2sen(u)sen(v)
obtemos
i g2 o Y. Kly) 1~-y.9
I-[) duA dv F(4cosucosv)—2/0dy mF (41+y) (A.12)
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onde K(y) é a fungdo eliptica completa.

Agora se aplica o processo padrdo de quadratura de Gauss & integral da forma

=2 f dy (y)F(y) > AF () (A.13)
onde A; é o peso correspondente ao ponto z;.

Em uma quadratura de n pontos, os pontos sao as raizes do polinémio

P“(:D) =z" + an,n—lmn_l + -4 @pa1T + ano (A-14)

obtido recursivamente da relagio :

( ) “(z_ﬂn n—l(z) '7:1Pn—2(3) i n=2,3,4,... (A.IS)
Pl(:r) =TI ﬂl ' Po(:'u") =1
(A.16)
Bo= il b noias = PSS
_ K(z) .
nm = T+ 2% Pu(z) (A.17)

onde para o cdlculo desta integral I, n, precisamos conhecer os coeficientes Cy, definidos

por

K(z) .

+:r:

Ci= j de2 (A.18)

Estes coeficientes se calculam recursivamente da seguinte forma:
Co=1|’2/4; c1=4G—Co; Cz=2—01

51



)Y
Cn= (n=2) (((:::——2 :-)zcﬂ-ﬂ *2 —Cay3n23 (A.19)

Finalmente, os pesos correspondentes a cada ponto se calculam com a relagio
‘ -1 :
Ai = [Comavs - Po(@i) Paca ()] (A.20)

Quando se precisa de um niimero grande de pontos, o erro por truncamento em
todo este processo é muito grande. Para evitar este problema desenvolvemos algoritmos
que nos permitiram fazer cilculos com 10° digitos de precisdo . Desta forma conseguimos
obter os pontos com seus respectivos pesos para uma quadratura de 500 pontos.

Quando trabalhamos com quadratura de Gauss de 200 pontos tivemos problemas de
erro nimerico para a temperatura critica, 2KpT¢/U, entre 1072 ¢ 10~3. Com quadratura

de 500 pontos esses problemas surgiram sé para valores de 2K5T¢/U menores que 1074,
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