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Resumo

A supercondutividade, um dos fenomenos mais intrigantes da fisica, vem sendo ex-
tensivamente estudada, devido ao seu potencial para aplicagoes tecnoldgicas. Apesar do
avanco nessa area de pesquisa, como a teoria BCS, teoria microscopica que explica os
supecondutores convencionais, ainda nao ha uma teoria completa que explique os nao-
convencionais.

Neste trabalho estudamos o comportamento de um sistema supercondutor descrito
por um modelo multibandas, pois é uma extensao da teoria BCS a qual descreve bem
os supercondutores de baixas temperaturas. Consideramos a interacao interbanda, isto
é, a interacao se da entre férmions que apresentam propriedades diferentes, tais como,
massas distintas, ou mesma massa, mas comportamentos diferentes que se encontram
em diferentes bandas, sob a influéncia da hibridizacao. Também, estudamos a interagao
intrabanda com hibridizacao e campo magnético externo.

Usando o método das funcoes de Green de Zubarev, calculamos os parametros de
ordem supercondutor para as interagoes intra e interbanda a temperatura nula, isto é,
T = 0 (transi¢oes quanticas), e para temperaturas finitas (transi¢oes térmicas ou classicas)
afim de obtermos um estudo completo do sistema. Na interacao interbanda obtivemos o
parametro de ordem supercondutor em funcao da temperatura e da hibridizagao V. O
diagrama de fase T versus V também foi obtido.

As propriedades supercondutoras, tais como energia livre, entropia e calor especifico,
também foram determinadas na interacao intrabanda. Inicialmente, calculamos as pro-

priedades supercondutoras a campo nulo, isto é, para H = 0, em seguida, consideramos a
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presenca do campo magnético externo H diferente de zero. Obtivemos uma equagao im-
plicita que relaciona o campo magnético, temperatura e hibridizagao, o que nos permitiu
obter o diagrama de fase T  versus H e T versus V.

Nossos resultados mostram que tanto a hibridizagao V', quanto o campo magnético
externo H atuam em detrimento da supercondutividade, suprimindo-a, concordando com
outros trabalhos, apesar de nao ser isso geral, uma vez que alguns trabalhos mostram que
V' contribui para a supercondutividade até um determinado valor e para outros valores,
suprime-a. Percebemos também que tanto na interacao interbanda, quanto na interacao
intrabanda temos transi¢oes de primeira e segunda ordem e um ponto tricritico, no qual
temos o encontro de uma linha de primeira ordem com uma de segunda ordem.

Palavras-chave: Supercondutividade, Modelos Multibandas, Campo magnético, Hi-

bridizacao, Funcoes de Green.
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Abstract

Superconductivity one of the most intriguing physical phenomena has been extensively
studied due to their potential for technological applications. Despite advances in research
in physics there is still no complete theory to explain the phenomenon.

We study the behavior of a superconducting system described by a multiband model.
We consider the interband interaction, i.e., the interaction is between the fermions with
different masses at different bands, under the influence hybridization. Also, we study the
intraband interaction with hybridization and external magnetic field.

Using the method of Green’s functions of Zubarev, we calculate the superconducting
order parameters with intra-and interbanda interaction at zero temperature, ie, T = 0,
and for different temperatures of zero. Interband interaction obtained in the supercon-
ducting order parameter as a function of temperature and hybridization V. The phase
diagram T versus V was also obtained.

The superconducting properties, such as free energy, entropy and specific heat, were
also determined in the intraband interaction. Initially, we calculate the superconducting
properties in zero field, ie, for H = 0, then we consider the presence of external magnetic
field H nonzero. obtained an implicit equation that relates the magnetic field, temperature
and hybridization, which allowed us to obtain the phase diagram T versus T and T versus
V.

Our results show that both the hybridization V', as the external magnetic field H acts
at the expense of superconductivity by suppressing it. We noticed also, and confirmed

by other studies, that the intraband interaction, we have only second order transition,
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since the interaction interbanda, we obtained a superconducting tricritico point where we
encounter a line first with a second order. Based on these results, we conclude that left a
significant contribution to research in superconductivity.

Keywords: Superconductivity, Multiband Models, Magnetic Field, hybridization,

Green’s function..
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Capitulo

Introducao

Um ramo da fisica da matéria condensada que vem sendo bastante estudado desde a
sua descoberta é a supercondutividade, devido ao seu grande potencial para aplicagoes

tecnoldgicas. Neste capitulo, situaremos o leitor quanto ao tema estudado, apresentando

alguns conceitos fundamentais, eventos de sua historia e as suas principais motivacoes.

R(Q)
0.15- /
0.10- :
0059 p <100
R
4142 43 44T(K)

Figura 1.1: Resisténcia do Mercurio em funcao da temperatura. Observe que a resisténcia

se anula préximo de 4.2 K [1].
A supercondutividade foi descoberta em 1911, pelo fisico holandés Heike Kamerlingh

Onnes, quando estudava a condutividade elétrica dos metais a baixas temperaturas. Ele

percebeu que a resistividade do mércurio caia bruscamente a zero numa temperatura



bem definida e préxima de 4.2 K [I], tal como mostra esquematicamente a figura [1.1]
A interpretacao deste fenomeno supOe a ocorréncia de uma transicao de fase em que
o mercurio passa de um estado metdlico com comportamento elétrico normal, isto é,
resistivo, a um estado supercondutor, no qual a resisténcia elétrica é nula. Em 1913,
Onnes recebeu o prémio Nobel por esta descoberta.

Ao fenomeno em que ocorre o desaparecimento completo da resisténcia elétrica de
um material quando resfriado abaixo de uma temperatura caracteristica, chamamos de
supercondutividade. Esta temperatura, designada por temperatura de transicao de fase ou
temperatura critica T, varia para diferentes materiais. O estado supercondutor é mantido
se a temperatura do sistema estiver abaixo de T,. Por exemplo, temos T.(Hg) = 4.15 K,
T.(Pb) =85KeT.(NbN) =16 K.

Uma transicao de fase pode ser definida como uma mudanca abrupta nas proprie-
dades termodinamicas do sistema em resposta a variagao continua de algum parametro
externo tais como: temperatura, pressao, etc [2]. Segundo a definigdo de Ehrenfest, as
transicoes de fase podem ser classificadas pelo comportamento da energia livre em fungao
de algum parametro termodinamico [3], conforme o comportamento da derivada de menor
ordem da energia livre que apresenta uma descontinuidade. Varias transicoes, tais como,
solido-liquido-gés sao classificadas como transicoes de primeira ordem porque envolvem
uma mudanca descontinua na densidade, a qual é a primeira derivada na energia livre
em relagao ao potencial quimico. Transicoes de fase de segunda ordem seriam aquelas
cuja primeira derivada da energia livre é continua durante a transicao, mas sua segunda
derivada é descontinua. No supercondutor, a transicao pode ser de primeira ou segunda
ordem. No supercondutor do tipo I, a ordem da transicao é de segunda ordem, isso
significa que nao ha calor latente. No entanto, na presenca de um campo magnético

externo, ha calor latente e, portanto, transicao de primeira ordem.

1.1 Propriedades da Supercondutividade

1.1.1 O Efeito Meissner

Depois da descoberta da resistividade nula por Onnes em 1911 para T° < T,, vinte e
dois anos se passaram até uma importante descoberta por Meissner e Ochsenfeld. Eles

descobriram experimentalmente que o estado supercondutor possuia uma segunda carac-



teristica: O diamagnetismo perfeito, ou seja, que um campo magnético aplicado a uma
amostra supercondutora poderia ser expelido do supercondutor quando resfriado abaixo

de T,[4]. A figura 1.4 mostra o efeito Meissner nos supercondutores. Considerando B=0

H H

T>T.

L=

Figura 1.2: Efeito Meissner num supercondutor. Para T" > T, o campo magnético penetra

no supercondutor; no entanto, para 7" < I, o campo magnético é expelido.

no interior do supercondutor e a sua magnetizacao M , temos:
B = po(H + M) =0,

e consequentemente, a magnetizagao

M=—H.
Definindo a susceptibilidade por
oM
X - 6H I
temos entao para o supercondutor Y = —1, enquanto o diamagneto tem —1 < y < 0.

O efeito Meissner é observado em todos os supercondutores se o campo magnético
aplicado for suficientemente fraco. No entanto, a resposta magnética dos supercondutores
face a campos quaisquer (porém inferiores ao campo critico H., o campo magnético no
qual a supercondutividade desaparece) leva a classificagao destes sistemas em dois tipos:
os supercondutores do tipo I e os supercondutores do tipo II.

Nos supercondutores do tipo I, se o campo magnético aplicado for inferior ao campo

critico H. nao ocorre nenhuma penetracao de fluxo magnético. Ja nos supercondutores do



tipo II, temos dois campos criticos, H.; e H.,. Abaixo de H.; todo campo é expelido do
supercondutor. Entre H.; e H,., temos uma fase mista, na qual parte do campo penetra
no material[5]. Acima de H,, a supercondutividade ¢ destruida, e entao temos o estado

normal, como mostra a figura [1.3]

A § " i

()

> 4
kT T

Figura 1.3: Campo magnético aplicado H em funcao da temperatura T nos supercondu-

tores, a) tipo I e b) tipo II.

1.1.2 A termodinadmica da transicao do supercondutor tipo I

A compreensao tedrica dos fenomenos que caracterizam o estado supercondutor foi desen-
volvida inicialmente com base em equacoes fenomenolégicas e consideragoes de natureza
essencialmente macroscopicas. O sucesso destas descrigoes deve-se a que a supercondu-
tividade é uma propriedade resultante de um estado quantico que se realiza em escala
macroscopica. Assim, os principios gerais da termodinamica se aplicam ao estado super-
condutor e, em especial, a transigdo normal-supercondutor[6].

As variaveis intensivas relevantes para a descricao termodinamica do estado super-
condutor sao a temperatura 7', a pressao p e o campo magnético H, pois sao estas as
quantidades cujas variagoes permitem o controle efetivo da transicao supercondutora.

Nestas circunstancias, o potencial termodinamico adequado para a descricao do estado



supercondutor é a energia livre de Gibbs, definida por
G=U-TS+pV — pH - m,

onde U é a energia interna, S é a entropia e V' é o volume da amostra. A constante

po = 4m.1077 T'm/A é a permeabilidade do vacuo e m é o momento magnético total da

m = /Md3r,

Se o processo termodinamico ocorrer a pressao e volume constantes, no caso de amos-

amostra, dado por

onde M é a magnetizacgao.

tras supercondutoras cilindricas longas, cujo eixo é orientado paralelamente ao campo
aplicado H, usando o fator que M = —H, entao podemos escrever a energia de Gibbs na
forma

Gs = FS +M0H2V

Na fase normal, a energia livre de Gibbs pode ser escrita por

1
G, =F,+ —B%,
2410
onde B = Moﬁ e F; =U; —TS;, onde i =n,s.
Quando o campo aplicado atinge o valor critico H.(T), temos G5 = G,,. Nesta situagao

ocorrerd a transicao supercondutora-normal e teremos
F,+ pH?V = F, + 2212y,
s T polllV = by + o eV

ou seja,

onde f = % simboliza a densidade de energia livre de Helmholtz. A equacgao acima
nos fornece exatamente a quantidade de energia livre (por unidade de volume) ganha pelo
sistema através do processo eletronico que conduz a condensagao no estado supercondutor.

As energias livres e o campo critico H,. sao funcoes apenas da temperatura, no caso
em que os efeitos da pressao nao sao considerados. Entao, se derivarmos a relagao acima

com relagao a temperatura, obtemos

A _df, . dH,

AT~ ar  Mtegr
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Porém, por definicgao,

daf
—_— = —8
dT ’
onde s simboliza a entropia por unidade de volume, logo teremos
dH.
n 95 — — Hc_'
Sn 8 Ho dT’

O calor latente por unidade de volume de uma transicao de fase é definido como
L =T(s, — ss).

Portanto, na transi¢ao normal-supercondutor, teremos um calor latente

dH
L= —puoTH, 2.
HoZ Hesur

A existéncia de um calor latente implica em que a transicao de fase de um supercon-
dutor de tipo I na presenca de um campo magnético é uma transicao de primeira ordem.
Num diagrama H — T, as fases supercondutora e normal sao separadas por uma linha de

pontos H.(T), tal como é esquematizado na figura [1.3|

Na figura , observa-se que a derivada 4 é sempre negativa, de modo que L é

dT
, U ¢ finita e, portanto, L = 0. Isto significa que,

sempre positivo. Em T, porém H, =0

em campo magnético nulo, a transicao normal-supercondutor é de segunda ordem.

1.2 Teoria de Landau do Ponto tricritico

Ponto tricritico separa uma linha de transi¢do de primeira ordem (linha de coexisténcia
de fase) de uma linha de transi¢ao de segunda ordem. Landau (1937) deu uma descrigao
tedrica para transigoes de fase de primeira ordem (mudanga ocorre descontinuamente)
e o ponto em que elas mudam para uma transi¢do de segunda ordem (mudanga ocorre
continuamente). Tal ponto foi chamado, mais tarde, de ponto tricritico por Griffiths
(1970) [7]. Pontos tricriticos ocorrem em uma variedade de sistemas fisicos, exemplos,
metamagnetismo, transicao estrutural, fusao do grafite, etc.

Segundo a teoria de Landau, um parametro de ordem ¢ vai a zero ao redor do ponto
critico, e portanto ele supos que a energia livre g(T,¢) apresenta a seguinte expansao

analitica em lei de poténcia de ¢:



b
9(1.0) = 567 + 20" + 24" (L.1)

onde escolhemos ¢ > 0, mas a e b sao parametros variaveis. Minimizando a equacao da

energia livre em funcao do parametro de ordem ¢, ficaremos com:

g—i(T, ¢) = ag +b¢® +cd® =0 (1.2)
e

g 2 4

597 (T+9) = a+ 369" +5c6" > 0. (1.3)

Da equagao [1.2| encontramos cinco raizes, que sao

(b = 07 :l:(b+7 :l:(ﬁ,

onde ¢ = i (—b + V0% — 4ac). Se a < 0, a solugao ¢ = 0 é um ponto de maximo, entao
apenas as solucoes +¢4 sao fisicamente aceitaveis, e assim sendo a equacao ficara

restrita nesta solugao por

portanto, ¢_ corresponde um ponto de maximo e ¢, a um ponto de minimo.

Considere agora a > 0, entao a solugao ¢ = 0 é um ponto de minimo. Se b > 0, as
solucoes ¢ = +¢+ sao complexas. Assim sendo, o tinico ponto de minimo é a solucao
desordenada ¢ = 0, e dizemos que o eixo positivo b > 0 é uma linha critica.

Por outro lado, se a > 0 e b < 0, as trés solugoes ¢ = 0, £¢, sao pontos de minimos.
Escolhendo como referéncia g(7',0) = 0, obtemos da equagao

4
= (1.5)

e comparando com a solucao ¢, = 2% (—b + Vb2 — 4ac) obtida acima, obteremos



ac
b=—44/—, 1.6
. (16)
que é uma linha de primeira ordem, onde ¢ tem uma descontinuidade que vai a zero na

forma

by = \/% _ (3—)/ (17)

Na figura mostramos esquematicamente o diagrama de fase tridimensional no
espago dos parametros (7, P, H). Na teoria de Landau o diagrama no plano (T,P), mostra
os comportamentos esquematicos das transi¢oes de primeira e segunda ordem, assim como
o ponto tricritico. Com a aplicacao do campo, abaixo do TCP, temos trés linhas criticas

que interceptam-se no TCP.

Figura 1.4: Diagrama esquemético (Temperatura-Pressao-Campo magnético) mostrando
o comportamento das transicoes de primeira e segunda ordem, assim como o ponto

tricritico TCP. QCEP é o ponto critico terminal quantico.



1.3 Construcao de Maxwell

A teoria de van der Walls nos proporciona uma descricao quantitativa da transicao liquido-
vapor e do correspondente ponto critico. Embora nao descreva de forma precisa o com-
portamento das propriedades termodinamicas nas proximidades do ponto critico, ela nos
fornece uma descricao adequada da coexisténcia de fases e sua relacao com o ponto critico.

A equacao de van der Walls é dada por
RT a
v—>b v?

em que a e b sao constantes. Ela descreve de forma aproximada o comportamento de

p= (1.8)

gases e da transicao liquido-vapor. O parametro a esta relacionado & forca de atragao
entre as moléculas e b relacionado a repulsao, devido a rigidez das moléculas.

A relagao fundamental do fluido de van der Walls, na representacao da energia livre
de Helmholtz, se obtém integrando p = —(%)T. Utilizando , obtemos

f=—RTln(v—1b)— % — KT (1.9)

v

onde K depende apenas da temperatura.

Na figura mostramos o diagrama esquematico da energia livre versus o volume v.

Sy

S (v

VL 1VG \'

Figura 1.5: Diagrama esquematico: os pontos que tém a mesma tangente, L e G, sao

aqueles que dao a mesma area acima e abaixo de p* na porcao instavel da isoterma.

No equilibrio termodinamico, uma condigao necessaria para a estabilidade é que a

pressao P nao aumente com o aumento do volume V. No caso do gas de van der Walls



temos uma regiao de instabilidade, pois hd um aumento da pressao quando o volume
aumenta. Diante disso, Maxwell propos uma construgao (de areas iguais) para eliminar
esse problema. A construcao de Maxwell é derivada da condicao de que as energias livres
do géas e do liquido devem ser iguais na coexisténcia.

Isotermas de van der Waals: para T" < T, ha um patamar que indica a coexisténcia,
a uma determinada pressao, de uma fase liquida com volume vy e uma fase gasosa com
volume vg. A medida que T aumenta, o parametro de ordem v = vg — vy, diminui. No

ponto critico, ¢ — 0. Para v = vy e v = vg, temos:

p(vr) = p(ve) = p° (1.10)

L e G pertecem a mesma reta, cuja tangente é —px, entao:

f(vr) = f(va) — _p* (1.11)
Vr, — Vg

ou

flor) = f(ve) = p*(ve —vi) (1.12)

sendo

f(ve) — f(on) = - / * p(o)dv (1.13)

vL

Entao comparando as equagoes 1.12 e 1.13 obtemos

/UG p(v)dv = p* (v — vg) (1.14)

na figura mostramos o diagrama esquemaético da isoterma e sua area.

A integral do lado esquerdo corresponde a area da regiao pintada. O lado direito é
igual a area do retangulo de base (vg — vy) e altura p*. Logo, a area da regido A é igual
a area da regiao B.

A construgao de Maxwell consiste na transformacao mostrada na figura 1.7, deste
modo

Ip

= <0
ov —

10
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Figura 1.6: Area da regiao A ¢é igual a drea da regiao B.

em toda a isoterma.

A figura mostra a construcao de Maxwell e a condicao de estabilidade termo-
dinamica, mostrando que em p = p* o sistema apresenta uma descontinuidade no volume
entre os pontos A e B, caracterizando a coexisténcia entre os estados liquido-gas do sis-

tema.

1.4 Transicao de fase quantica

A transicao de fase quantica ocorre em 7' = 0. Na regiao critica quantica o sistema apre-
senta comportamento critico determinado por um parametro de ordem nao térmico g,
como campo magnético ou pressao, onde o comportamento é sempre determinado pelas
flutuagoes quanticas, mas é desviado da criticalidade por flutuacgoes térmicas. Entao, a
fisica na regiao critica quantica é controlada pelas excitacoes térmicas do estado funda-
mental quantico, cuja principal caracteristica é a auséncia de excitagoes convencionais do
tipo quasiparticulas[§].

Na fase desordenada o estado fundamental é separado do primeiro estado excitado
por um gap de energia. A medida que se aproxima do ponto critico, g., o gap se torna

progressivamente menor, criando um ponto nao analitico. Um ponto nao-analitico na

11
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Figura 1.7: Construcao de Maxwell: a condi¢ao de estabilidade termodinamica passa a
ser satisfeita, linha A’B’. Em p = px o sistema apresenta uma descontinuidade no volume
entre os pontos A’ e B’, caracterizando a coexisténcia entre os estados liquido-gas do

sistema.

energia do estado fundamental caracteriza uma transicao de fase quantica.

Como todos os experimentos sao necessariamente realizados a alguma temperatura
diferente de zero, a teoria de transicao de fase quantica é construida de modo a descrever
as consequéncias dessa singularidade em 7" = 0 quando analisamos propriedades fisicas
em T > 0.

Em sistemas tridimensionais a ordem pode persistir até uma temperatura finita. Na
regiao T' > 0 e g < g. existe, portanto, uma linha de transi¢oes continuas 7.(g) na qual
as flutuacoes térmicas destroem a ordem do sistema. A medida que ¢ se aproxima de g,
as flutuagoes quanticas contribuem para desordenar o sistema e reduzem a temperatura
da transi¢ao até o ponto critico quantico onde T.(g.) = 0. Na figura mostramos o
diagrama de fase de temperatura em funcao do parétro g para sistema que passa por
transicao quantica. A area sombreada indica a regiao classica critica. A linha tracejada

separa a regiao critica onde tanto flutuacoes térmicas quanto quanticas sao importantes

[9].
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Figura 1.8: Esquema do diagrama de fase de uma transicao de fase quantica de tempe-
ratura 1" versus parametro g. A linha sélida separa a fase ordenada da desordenada. A
area sombreada indica a regiao cldssica critica. A linha tracejada separa a regiao critica

onde tanto flutuagoes térmicas quanto quanticas sao importantes.

1.5 Teoria BCS: mecanismo dos pares propostos por

Bardeen, Cooper e Schrieffer

No metal normal os estados dos elétrons estao cheios até o nivel de Fermi, Er, e hd uma
densidade de estados finita no nivel de Fermi, g(Er). O estado fundamental de um gas
de elétrons livres, ou seja, o seu estado de menor energia, é obtido distribuindo-se os
N elétrons nos diversos estados k, em ordem ascendente de energia, obedecendo-se ao
principio de exclusao de Pauli. O valor de k correspondente ao mais alto valor de energia
é chamado vetor de onda de Fermi, representado por k_; O vetor de Fermi define o raio

de uma esfera no espago dos momentos, chamada esfera de Fermi e a energia no espaco
_ (nk)?

2m

Entretanto, na presenca de uma interagao atrativa, este estado pode torna-se instéavel.

dos momentos, E

A instabilidade pode ser entendida considerando apenas dois elétrons de coordenadas
r1 e 19, 0s demais elétrons sendo tratados como um gas de elétrons livres; fazemos tais

consideracoes para proibir que os dois elétrons ocupem os estados k < kg pelo principio

13



de exclusao [10],[11],[12]. ¥ (r1,72) é a fungao de onda dos dois elétrons. A fungao de onda

do par pode ser escrita na forma

W) = 3 g(k)e =), (1.15)
k
onde g(k) é a densidade de probabilidade de encontrar um par com momento k e outro
com momento —k. Visto que os estados k < kg ja estao ocupados, o principio de exclusao
de Pauli impoe

g(k) =0,k < kp.
A equagao de Schrodinger para os dois elétrons é dado por [13]:

_:—2 (V2 +V ) +V (7’1 — 7"2) 1/)(7"1,7”2) = (E + 2EF) w(T17T2> (116)

onde E é a energia do par em rela¢ao ao nivel de Fermi e V' (r; — r3) é a energia poten-
cial de interacao elétron-elétron. Substituindo a funcao de onda do par na equagao de

Schrodinger, tomando a transformada de Fourier, teremos:

Gl
+Zg Wiw = (E + 2Er) g(k) (1.17)

sendo
1

‘/;Ck’ = ﬁ V(T’)@i(k_k )rdT37
¢ o elemento de matriz da interacao elétron-elétron e L3 é o volume. Para E > 0, temos
a descricao de um espectro continuo devido a colisao dos dois elétrons de estado inicial
(k,-k) e estado final (k’-k’). Mas, se a interagao V é atrativa, podemos ter uma solucao

de estado ligado, com F < Ep:

_Va s€ ’€k’, ‘Ek’l S h(“-)Da
Viw =
0, outros casos.

sendo
h2 k> I h2k? B th%

— FEr=

Er =

2m 2m 2m
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onde kr é o momento de Fermi e wp, a frequéncia de Debye, frequéncia maxima de

oscilagao do fonon. Rearranjando a equacgao 1.17, ficaremos:

h2k?
m

g(k:){ —E—QEF} :Vzk;g(k:’):C

onde C' é uma constante que independe de k. Isolando g(k), obtemos

o

)

m
somando em k em ambos os lados da equacao, encontramos a relagao

1 1
Vo Zk: rﬂk?

—E—QEF]

m

consequentemente, teremos:

oy L
\%4 - 2e,. — B
Mudando o somatério por uma integral e introduzindo a densidade de estados, temos:
hwp 1
1=V i N(5)26_Ed€;

visto que nos metais hwp < Ep (Er ~ 5eV e hwp ~ 25meV’), portanto, N(g) ~ N(0).

Diante disso, temos:

N()V [FE —2hwp
1= l .
Logo,
E = __ Zhp ~ _QMDG—W7

2
o=
para N(0)V < 1. E < 0 indica que os dois elétrons formam um estado ligado e, conse-
quentemente, outros elétrons podem se condensar neste estado. Essa energia que mantém
os pares ligados é o parametro de ordem supercondutor, chamado de gap.
O efeito is6topo

Uma das evidéncias mais fortes da importancia da interagao elétron-fonon no estabele-

cimento do estado supercondutor é o chamado efeito isétopo. Para isotopos diferentes

15



de um dado elemento de um sistema supercondutor observa-se que a temperatura critica

obedece a uma relagao do tipo:
AT, = cte,

onde A é a massa isotopica, como mostramos na figura (1.9,

418 Hg198

+
-1
T

+
=8
T

Hg199.?

T: (Kelvins)
£ N
= o

+
i
T

Hg203.4

412 | | | | | |
Lya0 0704 0708 NIl s

174 A

Figura 1.9: Temperatura critica do supercondutor em funcao da massa isotépica para o

mercurio Hg. De acordo com dados experimentais a = 0.5.

1.6 Os Férmions Pesados

Férmions Pesados sao compostos onde os elétrons, em geral da camada f de energia,
ora apresentam um comportamento itinerante (elétron livre), ora localizado (fixo). Esse
comportamento dual ocorre, por exemplo nos elementos de inicio e fim das terras raras,
como o Cério (Ce) e Itérbio (Yb).

A temperatura ambiente, os compostos férmions pesados se comportam como uma
colecao de momentos magnéticos fracamente interagentes. Com a reducao da tempe-
ratura, os momentos magnéticos localizados se acoplam com os spins dos elétrons de
conducao, causando um aumento da massa efetiva dos ultimos. Devido ao aumento de

suas massa efetivas recebem o nome de Férmions Pesados.
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Nos casos em que o estado supercondutor se manifesta, um mecanismo de atracao
entre elétrons originado das flutuagoes dos momentos magnéticos parece ser o responsavel
pela supercondutividade, ao invés da troca de fonons que ocorre nos supercondutores
convencionais, descritos pela teoria BCS.

Na figura mostramos uma representagao esquematica da relacao da temperatura
critica com a temperatura de Fermi para véarios supercondutores nao-convencionais. Ve-

rificamos uma relagao linear entre T, e Tr destes supercondutores.

Lk | LA ) LI ALL | LELELLRLLL |
100 L| A La214 @ -
f | & Bi2223 é) ]
[ | O Y123 Ao ]
ﬁ@
0F : v 3
X ¥ v
|_U
e
7t
T % v 3
: % Heavy Fermions ]
P % O MgAIB,, MgCB,
v Low Tc
01 Lo sl AT | FEFEE T | PRI | M
10’ 10? 10° 10* 10°
T.= E K, (K)

Figura 1.10: Diagrama esquemaético para varios supercondutores nao-convencionais, neste
caso os Férmions Pesados e os superocondutores de altas temperaturas. Da figura temos

a relacao da temperatura critica com a temperatura de Fermi [14].

1.7 Supercondutores de Altas Temperaturas

O termo ”supercondutores de alto T,”refere-se a um grupo de materiais com temperaturas
criticas acima de 23K . A histéria da supercondutividade de alto T, teve inicio em 1986,
quando Bednorz e Muller encontraram evidéncia para a supercondutividade a 30 K no

composto ceramico La-Ba-Cu-O[15]. Esta descoberta deu um novo animo nas pesquisas
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da supercondutividade. Antes de 1986, a temperatura critica mais alta conhecida para
um supercondutor era a do composto de NbsGe com T, = 23,3 K.

Em 1987, grupos das universidades do Alabama e Houston, sob a direcao de Wu e Chu,
respectivamente, anunciaram que o Y-Ba-Cu-O torna-se supercondutor a 93 K. Um ano
depois, 1988, supercondutores cupratos a base de Bi e Tl tornavam-se supercondutores
a 110 e 125 K, respectivamente. Cupratos referem-se a supercondutores cuja estrutura
contém atomos de cobre e oxigénio. Finalmente, um 7, = 135 K foi descoberto nos
cupratos a base de Hg em 1993 (sob pressao, T, atinge 164 K). Todos estes cupratos sao
dopados por buracos. Os cupratos dopados por elétrons foram descobertos em 1989. Na
figura ¢ mostrada a evolugao no crescimento de 7T, em funcao do ano.

Além do seu alto T, os supercondutores cupratos apresentam caracteristicas bem di-
ferentes dos supercondutores de baixas temperaturas (chamados de supercondutores con-
vencionais, pois sao descritos pela teoria BCS). Eles sdo compostos de camadas, tetragonal
ou ortorréombica, contém planos de CuQO, perpendiculares a dire¢ao c¢. A supercondutivi-
dade reside basicamente nestes planos.

As aplicacoes dos supercondutores na construcao de imas supercondutores sao comuns.
Imas supercondutores capazes de criar campos magnéticos muitos intensos sao usados na
técnica de imagem por ressonancia magnética (MRI), em medicina, a qual permite a
obtencao de imagens dos tecidos moles com resolucao bastante superior a dos tradicio-
nais raios X. Estes imas também sao usados na investigacao da estrutura de moléculas

complicadas, através da ressonancia magnética nuclear (NMR).

1.8 O escopo da tese

Nesta tese, estudaremos teoricamente a supercondutividade por meio de um modelo tipo
Hubbard de duas bandas com campo magnético externo e hibridizacao, onde usaremos o
método das Fungoes de Green para obter as propriedade termodinamicas. O desenvolvi-
mento dos capitulos deste trabalho esta dividido da seguinte forma:

No Capitulo [2] apresentamos os modelos multibandas, que sao uma extensao da teoria
BCS e que serviram de motivacao para o nosso trabalho.

No Capitulo [3| estudamos o fenémeno da supercondutividade, considerando a in-

teragao entre elétrons de duas bandas diferentes, interacao interbanda, para formacao de
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Figura 1.11: Evolucao de T, ao longo do tempo.

pares, e a hibridizacao entre as bandas, que supomos ser devido a mistura das funcoes de
onda dos elétrons de bandas diferentes. Analisamos o parametro de ordem supercondutor
em funcao da temperatura e da hibridizacao.

No Capitulo [d] descrevemos e analisamos a supercondutividade no modelo de bandas
com a presenga de um campo magnético externo. Descrevemos o efeito da hibridizacao
e do campo no sistema intrabanda. Foi feita também uma breve discussao sobre a hibri-
dizacao critica V. que destroi a supercondutividade nesses sistemas.

No Capitulo p| analisamos as propriedades termodinamicas do supercondutor intra-
banda, tais como, energia livre, entropia e calor especifico considerando o efeito da hibri-
dizacao e do campo magético externo.

No Capitulo [6], apresentamos nossas concluses e as consideragoes finais quanto ao

trabalho exposto e, além do mais, propomos alguns trabalhos como perspectivas futuras.
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Capitulo

Modelos Multibandas e a Supercondutividade

A primeira teoria microscépica da supercondutividade, teoria BCS[I6], proposta em 1957,
descrevia apenas uma banda de elétrons (banda s) interagentes. Nesta descri¢ao, despre-
zava todas as formas de espalhamento que nao sejam relacionadas com a formacao e

transicao de pares eletronicos. O Hamiltoniano BCS reduzido é dado por :

_ i -
o ; EkChoCho = Vis ) CpryCl s C—kiChty (2.1)
a kK

onde Vi, é a interaccao atrativa na banda s. Os operadores c|_(cx,) criam (aniquilam) um

elétron com momento k e spin o. A energia cinética dos elétrons é dada pela relagao de
dispersdo g5, = hik?/2m, com m sendo a massa do elétron. A teoria BCS limita a regiao
onde sao formados os pares de Cooper. Essa regiao compreende uma estreita camada
definida pela energia de Debye hwp em torno do nivel de Fermi Fr. Nessa regiao a
interacao atrativa entre os elétrons é mediada pelos fonons, e no caso de hwp << FEp
a densidade de estados eletronica N(0) é constante no nivel de Fermi. A teoria BCS
considera o regime de acoplamento dos pares como sendo fraco, tal que N(0)V << 1. No
limite BCS, a distribuicao de momentos somente ¢ modificada em uma pequena regiao
exponencial - a mesma onde ocorre o emparelhamento - préxima ao nivel de Fermi[13].
Dois anos depois da teoria BCS, Suhl, Mathias e Walker [I7] generalizaram para
sistemas com sobreposicao de bandas, surgindo assim o primeiro modelo de sistemas mul-
tibandas, neste caso de duas bandas. O modelo incluia formacao de pares de elétrons da

mesma banda, interacao intrabanda, e pares de elétrons entre bandas diferentes, inter-
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banda. A ideia era analisar sistemas supercondutores mais complexos e realistas. Assim

eles propuseram o seguinte Hamiltoniano:

ot = Z@Zcitgcka +etdl di,) — Vi Z CL’TCT_MC*MCM — Vaa Z lec'TdT_kﬂd*kidkT
ko k! k!

Vi Y (el dogdin + dydly ooyer)(2.2)
kk!

sendo €§ e ¢ as energias cinéticas das bandas s e d, com ¢, (cl) e diy (dl) o0s corres-
pondentes operadores de aniquilagdo (criagao). Além disso, Vs e Vg s@o as interagoes
atrativas efetivas na mesma banda, e V4 é uma interacao interbanda atrativa, que se
diferencia da usual intrabanda por ser mediada entre elétrons itinerantes s e d. No geral,
a equagao ¢ um Hamiltoniano de duas bandas que se cruzam, e o proposito disso é
descrever elementos de transicao que apresentem uma resistividade afetada pelo espalha-
mento entre elétrons itinerantes dos niveis s-d. Um modelo semelhante foi proposto por
Machida e colaboradores [I§]. A figura mostra o comportamento do gap normalizado

em funcao da temperatura para varios valores de V4.

—_—— Vsd € \/VssVad
e

NORMALIZED
GAP

Figura 2.1: Comportamento do gap normalizado, o parametro de ordem, em funcao
da temperatura para varios valores de Vy;. Observamos que o sistema apresenta duas

temperaturas criticas para Vyy = 0.
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Recentemente Moreo e colaboradores [19] usaram a supercondutividade em sistemas
multibandas no contexto dos compostos de Fe, os pnictideos, em que enfatizou-se a
importancia da interacao interbanda. Os calculos mostraram o aparecimento de trés
regimes devido & interagao interbanda: 1) O estado normal, em que o estado fundamental
nao é supercondutor; 2) um estado supercondutor exético, onde uma das bandas apresenta
gap no nivel de Fermi e a outra nao e 3) um estado supercondutor, semelhante ao BCS.

A existéncia de supercondutividade exdtica também foi estudada por Liu e Wilczek [20]
em atomos frios e na cromodinamica quantica. O modelo LW(T_-] é basicamente descrito

pelo seguinte Hamiltoniano

L%-/[C - Z(gzazoaka + 521)20()]“7) -V Z allobik/fob_k_aakm (2?))
ko

kk'o

sendo a e b as duas espécies de particulas, cuja dispersao ¢ parabdlica % = k? /2m, — pq
com « = a,b. Para Liu e Wilczek, o objetivo era estudar o emparelhamento fermionico
dos gases atomicos ultra-frios. Esse emparelhamento ocorre entre espécies cujos vetores
de Fermi nao coincidem na superficie de Fermi no limite de acoplamentos fracos. Eles
obtiveram um resultado que indicou ter encontrado um sistema que contém ambos esta-
dos coexistindo: superfluido e liquido de Fermi (Normal). As excitagoes relacionadas a
cada estado seriam com e sem gap, respectivamente. Em um sélido, isso definiria prati-
camente um novo estado da matéria, sendo um material simultaneamente supercondutor
e metdlico. Porém, Caldas [21I] mostrou de maneira geral que a fase BCS nesses siste-
mas com emparelhamento interbanda desaparece de maneira descontinua indicando uma
transicao de 1* ordem para T = 0. Além disso, foi visto que o possivel novo estado
da matéria de Liu e Wilczek é energeticamente instavel, correspondendo a méaximos na
energia livre, sendo desfavoravel a ser um estado fundamental do sistema.

A descoberta da supercondutividade no diboreto de magnésio M gBs [22], com tempe-
ratura critica de 40 K, oferece a possibilidade de estudo e aplicagbes de uma nova classe
de materiais supercondutores com baixo custo de fabricacao. Até o momento, este com-
posto apresenta a maior temperatura critica entre os compostos intermetalicos. O M gBs
tem sido alvo de bastantes estudos que visam esclarecer a natureza de suas propriedades

fisicas. Dentre estas propriedades estao o alto campo critico e a sua simetria de pares de

IRelativo as iniciais Liu, Wilczek e Caldas.
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Cooper, que é do tipo onda-s.

2.1 Fase de Sarma

Uma das motivacoes para a realizagao deste trabalho foi o modelo proposto por Sarma
[23]. Ao contrario da teoria BCS, o modelo de Sarma tem duas superficies de Fermi
em T = 0 que aumentam quando 7" > 0. Este modelo estuda o efeito da acao de um
campo magnético uniforme sobre os spins dos elétrons de condugao de um supercondutor,
utilizando o formalismo da teoria BCS, desprezando o efeito orbital. Desta maneira foi

proposto o seguinte Hamiltoniano:

Sa’};[ma = % €kCLJCka — % kalCLTCiklic_kickT +h % Uc,t:ackg (2.4)
onde ¢, é a relacao de dispersao, h é o campo magnético uniforme aplicado e Vi esta
relacionado a interacao atrativa responsavel pela supercondutividade.

Este modelo pode ser considerado multibanda, no caso duas, pois o campo magnético
uniforme separa os dois elétrons de spins opostos, criando uma banda de spins T e outra
de spins |. A importancia deste trabalho vem pelo fato do aparecimento natural e a
consideracao de um desdobramento multibanda em um modelo que originalmente trataria
de sistemas de uma unica banda [24].

Mostrou-se que a temperatura nula, isto é, 7' = 0 K, tem-se: 1) para A = 0, temos o
paramagnetismo de Pauli no metal normal; 2) para A > h, encontra-se o estado funda-
mental BCS nao polarizado; 3) para A < h, as superficies de Fermi deslocam-se, gerando

um mismatch entre elas, sendo o gap supercondutor definido por

A= %Z(C_k/¢ck/¢>. (25)

k/
Analisando para temperatura finita foi obtido o diagrama de fases no plano T — h

apresentado na figura 2.2, que descreve as linhas de transicao de fase de segunda e primeira
2

57

que é exatamente o campo critico obtido por Chadrasekhar e Clogston [25] para um

ordem, além do ponto tricritico, sendo o campo magnético critico dado por H, =

supercondutor BCS.
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Figura 2.2: Diagrama de fases T, versus h obtido por Sarma (ver referencias), mostrando
as linhas de transicao de fase de segunda e primeira ordem, além do ponto tricritico,
sendo a parte inferior da linha I instavel e nao fisica. A, é o parametro de ordem para

temperatura finita.

Estes trabalhos nos deram motivagao para a realizagao do nosso trabalho de doutorado,
no qual analisamos a supercondutividade, considerando a interacao intra e interbanda;
estudamos também os efeitos da hibridizacao e do campo magnético externo nas pro-
priedades supercondutoras, tais como gap supercondutor, energia livre, entropia e calor

especifico.

2.1.1 Fase FFLO

Larkin e Ovchinnikov [26] em 1965 e independentemente Fulde e Ferrel [27] em 1964 mos-
traram que um campo magnético externo causa um afastamento dos vetores de Fermi,
causando assim uma instabilidade no emparelhamento Cooper. Nestas circunstancias é
favoravel uma translacao relativa entre as superficies de Fermi, causando um emparelha-

mento com momento total q nao nulo, definido por

Ay == Vila piq/otirqp)
k
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Na figura [2.3| apresentamos o diagrama de fases previsto por Fulde e Ferrel, e por Larkin
e Ovchinnikov (FFLO). No diagrama mostramos 7. versus h onde as transigdes do estado
supercondutor para o normal sao sempre de segunda ordem enquanto a transicao de fase

BCS para FFLO é de primeira ordem.

Normal

0.5

04 02 03 04 05 06 07 "
0

Figura 2.3: Diagrama de fases T, versus h onde as transi¢coes do estado supercondutor
para o normal sao sempre de segunda ordem enquanto a transicao de fase BCS para FFLO

¢ de primeira ordem [27].
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Capitulo

Efeitos da Interacao interbanda e da

hibridizacao

Neste capitulo estuda-se um sistema supercondutor pouco convencional, em que os
pares de Cooper sao formados pelos férmions de diferentes bandas descritos pelo modelo
de duas bandas com hibridizagao V' [29]. Investiga-se a transi¢ao de fase supercondutora
e os efeitos da hibridizacdo. Em consequéncia, obtivemos um ponto tricritico (TCP) no
diagrama de fases, semelhante ao que é observado experimentalmente em sistemas de
supercondutores com um campo magnético aplicado. No entanto, em nossa descrigao, o
parametro de controle é o hibridizagao.

A transi¢ao de fase supercondutora (SC) para a fase normal (N) é de interesse fun-
damental no estudo da supercondutividade. Recentemente, uma transicao de fase de
primeira ordem foi observada no composto SroRuO,. Medigoes de efeito magnetocaldrico
forneceram um conjunto de dados que mostram uma transicao de primeira ordem a bai-
xas temperaturas [28] e em campos magnéticos aplicados paralelos ao plano ab, conforme
mostrado na figura 3.1l No entanto, para este caso, as origens da transicao de primeira
ordem nao estao relacionados com um mecanismo convencional que foi previamente dis-
cutido. Aqui, a razao microscopica esta relacionado com uma interacao nao-trivial, onde
temos pares formados por spins de mesmo sentido.

Consideramos um modelo com dois tipos de quase-particulas fermionicas, as quais

chamamos por a e b, com uma interacao atrativa g entre elas, interacao interbanda e
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Figura 3.1: Diagrama esquematico mostrando o plano ab.

V sendo o termo de hibridizagao, que esta relacionado com a sobreposicao das fungoes
de onda e pode ser ajustado por um parametro externo, tal como pressao, permitindo
explorar o diagrama de fases e as propriedades termodinamicas deste modelo. Este modelo
descreve muito bem o M gBs, onde os elétrons provenientes de diferentes orbitais coexistem
na superficie de Fermi.

O modelo proposto é descrito pelo seguinte hamiltoniano [30]

H = Z 6%(120&]@0 + Z 62();017]“, - Aabz (azabtk_a + b_k_a(l]w> (31)
ko ko ko
1 1 Aib
+ Z Vi <akgbk0 + bkaako> + 7,
ko

onde azg e bLU sao os operadores das quase-particulas a e b, respectivamente. As relacoes

I _ h2E?

de dispersdo sao, ¢!, definido por &} = omy — M1, COM. [i sendo o potencial quimico da

espécie | (= a,b). g é o acoplamento atrativo. O gap supercondutor é definido por
Aab =g Z <b—k—aak0> ) (32)
ko

que descreve a transi¢ao de fase do estado normal e supercondutor.
Neste trabalho utiliza-se o método da fun¢ao de Green [31] . A funcao de correlagao

anomala (b_j_,ax,) serd obtida a partir da fungoes de Green, a partir dos quais deter-
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minaremos as excitacoes da fase supercondutora. Usando a equacao de movimento das
Fungoes de Green, calculamos:((axes; b—k—s)),. Quando escrevemos as equacoes de movi-
mento para funcoes de Green, novas funcoes sao geradas, algumas destas sao de ordem
superior, uma vez que contém um maior nimero de operadores de criacao e aniquilacao
do que a funcao de Green inicial. Diante disso, desacoplamos as fungoes de Green, tipo
campo médio.

Para obter o parametro de ordem supercondutor interbanda sao calculadas as equacgoes
de movimento para os propagadores < ag_s;b_por >, K a,t_a; b_kor >, K bpo; b_por >
e < by b gy >. Para calculd-las foi utilizada a expressio geral para a equacio de

movimento das fungoes de Green para férmions dada por [31]

1
WL A B>e= o ({A Bl + < [AH] B>, (3.3)

onde A, B sao operadores fermionicos e H é o Hamiltoniano do sistema.

Usando as relagoes de anti-comutacao para férmions:

{bko—, bngl} - 6k‘k’50'0'/
{bk07 bk’o”} = {bl1;30'7 blt;’o”} =0
{bkoy ak’cr'} = {bZJﬂ alt:’a’} = {ka’ a’lTe’O"} = {Z)LJ’ ak,g/} =0

Calculando a primeira equacgao da funcao de Green < ag,;b_r_, >, dada por

w K Qko b—k—a >u= {ak’zn b—k—a} + <L [akoa %]7 b—k—a >>7 (34)
teremos,
w L Qo b—k—a >u=<K [ak0'7 %]7 b—k—a >, (35)

onde ({ay,b_r—o}) =0, e desenvolvendo o lado direito da equagao [3.5| fica:
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{are, H} = (EZ{akU, at, ko } + € { ke, bl];abkg}) (3.6)
k

—Agp Z ({akm G;rmbT_k_g} + { o, b—k—aalm}>
k

A
9

+ Z Vie ({aka, G;wa—k—a} + {ako, bT_k_Uaka}> - {aks, 1}
i

calculando os comutadores, obtemos

(w - EZ) < QLo b—k—o 2= _Aab < bLg; b—k—o > +V;<; <K bka; b—k—a > (37>

Como podemos observar para obtermos < ak,;b_k_, >, precisamos nao sé da funcao
de Green < bLU; b_p_o >, mas também de < by,;b_r_, >. De maneira andloga a feita

na equagao [£.2] obtivemos as outras fungoes de Green:

1
(W+eh) <blsboyo >u= o~ Ba g bopp > —Vi < al sbop o>, (3.8)

(OJ - 62) < bka; b—k‘—a 2= Aab < aLU; b—k—a > +Vk < Ak b—k—a >>7 (39)

(W €f) K blyibopo Su= Dap < broibojpoo > —Vi K bl 3bog o> (3.10)

Entao, obtemos um sistema fechado de equagoes que podem ser resolvidas exatamente

usando a regra de Cramer. Considerando V; = V| temos:

<<&1m; bfkfo>>w = g:gz;7 (3-11>
Dy(w) = [A2,—V?—(w—e}) (w—c})] Aw, (3.12)
Dy(w) = w* + C1w? + Cy, (3.13)
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onde Cy = — [(£9)* + (e0)? + 2 (A%, + V)] e Cy = [efel — (V2 - Agb)f.
As excitagoes de energia w, na fase supercondutora, sao obtidas fazendo Dy(w) = 0.

Assim, obtém-se a energia das excitagoes, w® = +wi 5(k), onde wi 5(k) é definida por

wia(k) = \/ Ax = /B, (3.14)

com

a\2 b

a\2 _ (-b\2\ 2
B, = <w> + V2 (ef 52)2 + A2 (8 — 52)2 +4V2AZ,. (3.16)

Para simplificar, renormalizamos todas as energias em termos do potencial quimico
da banda a, .. Além disso, fizemos h%/(2mgpu,) = 1. Neste caso, a relacao de dispersio
pode ser escrita como &% = &¢/u, = k* — 1 e &% = &8 /u, = ak® — b, onde b = i/ p, €
a =mg/my < 1. O parametro de ordem A, serd determinado numericamente.

Da equagao 3.2 e transformando o somatério numa integral, ver apéndice [B] obtivemos

a funcao de gap

) i7[)<_1>j+1d6[N2( £)—N(e )}tanh <<7Jj (f))’ (3.17)

9pa = 2F 20; (e 2T
com 9
A2(e) = (“O‘Tg‘b) +(A§b—f/2>, (3.18)
9 9 2
B(e) = [8 — (a—;as—b) + V2 e+ a+ae—b)P+ A% (e — a—as +b)? + 4V2A2,,
(3.19)
A= 2t J;ag O A2, + V2, (3.20)
€

W(e) \/ ) & F (3.21)

onde T = kT /. é a temperatura normalizada, g = g/, o acoplamento normalizado e a
quantidade p, ¢ a densidade de estados no nivel de Fermi da banda a e wp é a frequéncia
de Debye. O lado direito da Eq. (3.17) define a fungao de gap.
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Calculando as energias livres da fase supercondutora e da fase normal, obtemos uma

transicao de primeira ordem. Para este sistema, a energia livre é dada por

Q(Agy) = Q,(0) + A;b - gi 7 de In {1 + cosh (‘N"Jf@)] , (3.22)

Derivando Eq.([3.22)) em relagao ao paramenro de ordem e igualando a zero (minimizando

aQ(Aab)
8Aab

Para obter o diagrama de fase no plano 7' — V', em particular T — ?, uma linha de

a energia), isto é., = 0, obtemos a equagao de estado (3.17)).

transicao de primeira ordem, usamos contrucao de Maxwell, que corresponde ao ponto

de intersecao onde a energia livre entre as fases sao iguais. O ponto de intersecao, neste
caso, Qsc(Aw) = Qn(0) da Eq. (3.22) é dado por

A, TS f

ab E :
—_— = — deln
g 2]._1/

=l_up

w;(e)
1 + cosh (]T)

@9(g) ’
1 + cosh <JT>

(3.23)

onde W} (e) = lima,, 0 {wW;(€)} é a relagao de dispersdo na fase normal.

Resolvendo as duas equagoes simultaneamente, Egs. and , para um dado
valor de hibridizacao, obtivemos a linha de transicao de primeira ordem TVC*(V) quando
A¥ # 0, onde o Azb(f/) corresponde a descontinuidade do parametro de ordem A,, em
T = i*(f/), enquanto na transicao de segunda ordem, temos, A, = 0 em T="T.

Para descrever um supercondutor nao convencional, os férmions pesados, consideramos
alguns valores tipicos, § = ¢g/p, = 0.25 e a frequéncia de Debye, wp = 0.025 [24].
Consideramos a densidade de estados p, = 0.08, a razao entre as massas, « = 1/7 e b =
0.30 [32]. A normalizacao pelo potencial quimico da banda a é comparével a normalizagao
pela energia de Fermi, uma vez que p, ~ EFr na aproximagao BC'S. Portanto, V/u, =
V/Ep, g/pa = g/Er e arazao kgT./u, leva-nos a T./Tr [14].

Na Figura 3.2, apresentamos os resultados numéricos para o parametro de ordem
A, como funcao da temperatura, T = kgT/ 1., para varios valores de hibridizacao V.
Para V entre 0 e 0.05, o sistema apresenta uma transi¢ao de segunda ordem, isto é, neste
intervalo V o parametro de ordem A, vai a zero continuamente. Para este regime, quando
T — T,, verificamos o comportamento assintético do parametro de ordem, semelhante ao
caso BCS, Ay, ~ (T—T.)?, onde 3 = 1/2. Por outro lado, para V > 0.05 observamos uma

descontinuidade no Ay, em T = T7(V), significando uma transicdo de primeira ordem.
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Para V > 0.05 a funcao de gap Ay pode incluir uma solucao instavel, sendo que usamos
a construcao de Maxwell para eliminar esta instabilidade. Da descontinuidade do gap,
foi obtida a temperatura de transicao TVC*(V) Observamos, que em ambas transicoes, 1%
sempre age em detrimento da supercondutividade, em concordancia com outros trabalhos
[8],[33] e [34]. Em T = 0, observamos também que a hibridiza¢ao nao afeta o gap. Este
comportamento nao foi observado no caso intrabanda [35].
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Figura 3.2: Comportamento do parametro de ordem A como funcao da temperatura
T no modelo interbanda para g = 0.25 e varios valores de hibridizacao V. A linha
pontilhada indica a instabilidade do sistema, que com a construcao de Maxwell obtemos

as descontinuidades dos parametros de ordem para V =0.06¢V =0.07.

Para se ter uma visao mais completa das transicoes de fase do sistema, mostramos na
figura 3.3 os resultados numéricos do parametro de ordem A, como funcao da hibridizacao
1% para aluns valores de T. Em baixas temperaturas, exemplo, T=0eT = 0.04, determi-
namos a descontinuidade no parametro de ordem A, em V = 170*(%) (onde 176*(0) ~ (.14
e 176*(0.04) ~ 0.068), significando uma transi¢ao de primeira ordem. Para valores maiores
de temperaturas, exemplo, T =0.06 e 0.07, o parametro de ordem A, vai continuamente
a zero quando V = V,(T) (onde V,(0.06) ~ 0.042 and V,(0.07) ~ 0.020) caracterizando,
assim, uma transicao de segunda ordem. Similarmente ao comportamento de A, X T,

em que ambas as transicoes, T' atua em detrimento do estado supercondutor.
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Figura 3.3: Comportamento do parametro de ordem A como fungao da hibridizagao V no
modelo interbanda para g = 0.25 e varios valores de hibridiza¢ao V. As linhas tracejadas

correspondem as solugoes instaveis.

Em geral, o efeito da hibridizacao no estado supercondutor fica claro em T = 0,
conforme mostramos na Figura 3.3, que para dissociar o par, a hibridizacao deve ser
muito maior que para temperaturas finitas. Para o primeiro cendrio (A, X f), mesmo
quando o sistema comeca a apresentar um transicao de primeira ordem com o aumento
de ‘N/, A, permanece inalterado.

A partir de dados numéricos, analisamos a energias de excitagoes das quasiparticulas
wi (k) e we(k) ao longo da linha de transigdo em 7" = 0 na Fig. 3.4. Observamos que no
estado fundamental supercondutor para V' = 0, wy(k) = we(k) para um dado k < k%, e
wo(k) torna-se zero em dois pontos para k > k%. Entretanto para V =0.07 o gap nao
muda. A relagdo de dispersao w; (k) mostra um minimo em k% e wy(k) ainda sendo zero
em dois pontos para k > k.

A fim de analisar o comportamento tricritico, expandimos a energia livre, equagao

(3.22) em séries de poténcia, em torno do parametro de ordem A,, = 0, ou seja,
Q(Aw) = Q(0) + ao(T, V)AZ, + ay(T, V)AL + a6(T, V)AS, + - - (3.24)

g "Q(A < . ~
onde a,(T,V) = % (%) sao os coeficientes de expansao de Landau.
: ab Agp=0
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Figura 3.4: Comportamento do espectro das quasiparticulas ao longo da transicao de

primeira ordem em T=0 para varios valores de V.

Para a transicao de segunda ordem, a temperatura critica T, C(‘7) ¢é determinada pela
condicio ay(T., V) = 0 e ay(T,V) > 0, estavel. Se ay(T,V) =0 e ay(T,V) < 0, hé uma
solucao instavel quando A, = 0. Por outro lado, a presenca de uma instabilidade no
sistema é uma indicagao da possivel existéncia de uma transicao de primeira ordem, onde
o ponto tricritico esté localizado em (ﬁ, 17}) e é determinado pela condicao ag(ﬁ, YZ) =0,
a4(ft, ‘7}) =0e ag(ﬁ, Vt) > 0. A partir destes resultados, vemos que existe um ponto
tricritico (TCP), que liga as linhas de transigdo de primeira e segunda ordem.

O diagrama de fase no plano T-Vé apresentado na Figura 3.5 com uma interagao
atrativa ¢ = 0.25. Observamos que para sistemas nao-hibridos a linha de transicao é
de segunda ordem (linha cheia) para altas temperaturas. Esta linha de segunda ordem
termina no ponto tricritico, localizado em (IN} = 0.053, V, = 0.052). Do PTC a baixas
temperaturas, o sistema apresenta uma transi¢ao de primeira ordem (linha pontilhada).
Para T = 0 a transigdo de fase termina em V./u, ~ 0.137. Nossos resultados para a
hibridizacao V/u, = V/Epr ~ 107! obtido do diagrama de fase na figura 3.5 é razoével,
uma vez que concorda com compostos supercondutores de férmions pesados. Para a razao
T./Tr ~ 1072 como pode ser visto no diagrama de fase, relaciona-se com os materiais de

altas temperaturas, bem como alguns compostos de férmions pesados [36]. Obtivemos,
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T. ~ 10! — 10? K. Para os férmions pesados supercondutores Tr ~ 10' — 10? K levando
a T, ~ 1071 — 10° K. Portanto, a descricio proposta neste trabalho nos habilitou a
obtermos um valor razoavel T./Tr em relacado a resultados experimentais de sistemas

nao-convencionais.
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Figura 3.5: Diagrama de fase no plano T-V para g = 0.25. A linha cheia e a linha
pontilhada correspondem as transi¢oes de segunda e primeira ordem, resperctivamente.

O ponto preto corresponde ao ponto tricritico.

Observamos um fenomeno interessante entre 7 ne ‘70 no TCP: calculando a razao entre
ambas as propriedades, obtivemos JN} / ‘N/t ~ 1. Explorando ainda mais, como na figura
3.6, definimos um novo parametro r = kgT./V. e plotamos em fun¢ao da temperatura
para varios valores de g. Observamos que o TCP ¢é determinado quando r ~ 1, e o
T, é encontrado para T/T.(V = 0) ~ 0.7. Verificamos que existe um comportamento
universal, independente do valor de g. Assim, a linha de transicdo de primeira ordem
para segunda ordem ocorre quando o mecanismo de quebra de par devido a flutuacoes
térmicas domina sobre o mecanismo devido a alteragoes na hibridizacao, que pode simular
efeito de pressao. Além disso, observamos um comportamento universal no diagrama de
fases. Observou-se também que mesmo para fortes interagoes atrativas do sistema, nao
temos um ponto critico quantico supercondutor. Isto é porque nao ¢é possivel observar

uma transicao de segunda ordem para 7" = 0. Estes resultados estao de acordo com
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outros trabalhos, como foi apontado na Ref. [51]. Mesmo para fortes interagoes atrativas
(limite BEC), o sistema interbanda nao mostra uma fase de transigdo de segunda ordem,

ao contrario do caso intrabanda que sempre exibe uma transicao de segunda ordem.

2 T T
alu,
0.4
------ ——0.5
e ——0.6
= e TCP
=1 .
[u1]
v e
1] ‘v'
P 'o'
0 ------- 1 1 1
00 0.5 1.0
T/T
o

Figura 3.6: Comportamento da razao r em fungao da temperatura renormalizada T para

varios valores de acoplamento g.
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Capitulo

O modelo de duas bandas na presenca de um

campo magnético externo e hibridizacao

Neste capitulo estudamos a supercondutividade no modelo de duas bandas com campo
magnético externo. A partir de 1960, abordou-se o efeito do campo magnético no su-
percondutor, conforme vérias referencias a seguir, [23] e [57], e verificou-se que o campo
magnético atua em detrimento da supercondutividade. Observamos também que a transicao
de fase no supercondutor pode mudar de segunda para primeira ordem na presenca deste
campo [23]—[37]. Um numero de supercondutores convencionais foram propostos como
candidatos a apresentar uma transicao de primeira ordem quando submetidos a um campo
magnético critico Hyy [37].

A transicao supercondutora no composto C'eColns, um férmion pesado, cujo T, =
2.3 K, de primeira ordem ocorre em um campo magnético proXximo ao campo critico
heo(T = 0) = 4.95T quando o campo é aplicado ao longo da direcao cristalégréfica [001].
A mudanca de transicao para segunda ordem foi observada em campo nulo e baixos
campos, ocorrendo em T'(H = 0) = 0.72 K=0.317, [3§].

A ordem da transi¢ao normal-supercondutor (NS) nos dé informagoes de como ocorre
a interacao. Por exemplo, para um supercondutor do tipo I, a transicao é de primeira
ordem, devido ao desaparecimento abrupto do parametro de ordem. Ja para um supercon-
dutor do tipo I1, a transigao NS é de segunda ordem [16]. Neste caso, o campo magnético
cria vértices dentro do supercondutor. A medida que o campo magnético aumenta, esses

vortices aumentam continuamente, até um valor critico de campo magnético H.o, o qual
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destréi a supercondutividade. A destruicao da supercondutividade em supercondutores
tipo IT pode ocorrer também pelo efeito de Pauli [23], onde os spins tendem a se orientar
na mesma direcao do campo magnético externo. Mostrou-se que o efeito Pauli leva a uma
transicao de primeira ordem [39] e confirmada por [37]—[26].

Consideraremos um modelo de duas bandas onde as quasiparticulas (elétron intera-
gindo com milhares de elétrons e nicleos dos atomos do material) possuem massas efetivas
diferentes. Uma banda é associada a banda estreita das quasiparticulas pesadas e a ou-
tra, a banda larga, associada aos elétrons de conducao nao correlacionados. Esse tipo de
modelo ¢ ideal para descrever compostos de C'e, Yb e U, onde a banda estreita é formada
por camadas nao preenchidas dos elétrons f e a banda larga descreve as quasiparticulas
s, p ou d. No caso dos pnictideos de ferro, a banda estreita é formada pelos elétrons d.
Estudamos o modelo de forma completa levando em consideracao as interacgoes intrabanda
e interbanda com campo magnético externo, além do termo de hibridizacao. As origens
microscopicas dessas interagoes nao sao especificadas, pois suas relativas importancias
variam de sistema para sistema.

O motivo de incluir a hibridizacao explicitamente no Hamiltoniano é que ela pode
ser alterada diretamente pela pressao externa, dopagem e, consequentemente, pode ser
usada como um parametro de controle para explorar o diagrama de fases desses sistemas,
como, por exemplo, ser usado na descricao de pontos criticos quanticos supercondutores
(PCQS), separando a fase normal da fase supercondutora. Este mesmo modelo pode ser
usado para descrever estados supercondutores com diferentes tipos de simetrias [40]. Nos
sistemas sélidos o parametro mais comum de controle é a dopagem, pressao ou campo
magnético. Em particular, a razao da hibridizacao com a largura da banda pode ser
controlada pela pressao externa. Embora seja possivel que a magnitude da interacao
dependa da hibridizacao, seu efeito mais importante de fato é transferir quasiparticulas
entre as diferentes bandas renormalizadas. Para a supercondutividade intrabanda, que
geralmente domina nos metais [17], o efeito da hibridizacao é enfraquecer a interagao
atrativa e eventualmente destruir o estado supercondutor. De forma simples, é como se
o efeito da hibridizagao V' que estudamos fosse similar a dopagem, porém sem efeitos de

desordem.
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4.1 O modelo

O modelo é caracterizado por elétrons da banda s e elétrons da banda d. Os elétrons
apresentam energia cinética em suas respectivas bandas. As fungoes de onda dos elétrons
se sobrepoem, caracterizando uma hibridizagdo. Admitimos a formacao de pares entre
elétrons d [41] e também acrescentamos um campo magnético externo H, a fim de analisar
os seus efeitos na supercondutividade. Para resolver o modelo proposto, foi usado a técnica
das fungoes de Green, a qual consiste em obter as fungoes de correlacoes do sistema, que
no nosso caso esta relacionada com o gap supercondutor. O Hamiltoniano proposto para

descrever o sistema foi o seguinte:

H= Z tz] wCJU + Z td dT - % ; nzc'lan?—a + ; V;i(c;radid + dl‘LoCiU) (4'1)
+H Z oc i+ H Z od_d;,

onde tfj(tfj) representa o hopping, o qual estd associado a energia cinética das quasi-
particulas quando transitam do sitio i para o sitio j nos estados s e d. ¢ (ciy) € d'_(diy)
sao os operadores de criagdo (aniquilagdo) dos elétrons s e d, respectivamente. V é o
termo de hibridizagao local, U o termo de interacao local atrativo efetivo intrabanda e
H é o campo magnético externo. Usamos no Hamiltoniano por conveniéncia, para nao
ser necessario carregar um fator 2 nos calculos. Os mecanismos por tras das interacoes
atrativas nao serao o foco do trabalho, mas ¢ de conhecimento que em sistemas supercon-
dutores convencionais elas podem ter origem nos fonons, como indica o efeito isotépico
nesses materiais, observado, por exemplo, no caso do mercirio (H g)[42], nos supercondu-
tores de alta temperatura critica e nos compostos supercondutores férmions pesados. Os
mecanismos por tras das interagoes atrativas estao relacionados com flutuacoes de carga
ou de spinf43] [44]. A figura 4.1 mostra o nosso modelo resumidamente.

Modelos multibandas, em particular de duas bandas, sao usados para descrever uma
larga variedade de sistemas, como metais de transigao[45], cupratos[46], correlacoes ex-
citonicas com supercondutividade[34], sistemas férmions pesados[47] e recentemente foi
visto que pode ser usado para descrever a supercondutividade nos novos supercondutores
baseados em Fe[48], como FeAs e o FeSe[49].
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Figura 4.1: Figura representativa do nosso modelo. O termo t representa o hopping, o
qual esta associado a energia cinética das quasiparticulas nos estados s e d. O termo U
representa a energia de interacao entre quasiparticulas de momentos k e -k e de spins
opostos, responsaveis pela formacao do par. H é o campo magnético aplicado ao longo da

direcao z.
4.2 As equacoes de movimento

Para obter os parametros de ordem supercondutores intra e interbanda e a equacao para
o numero, sao calculadas as equagoes de movimento para os propagadores < d} cd! >,

—o) Vg’

<l d >, L djg; djg, > e < Cjo; L, >. Para calcula-las foi utilizada a expressao

j—o Vig’

geral para a equagao de movimento das fungoes de Green para férmions dada por

1
w<<A;B>>w:%<{A,B})+<< [A,H]; B> (4.2)

onde A, B sao operadores fermionicos e H é o Hamiltoniano do sistema.

Usando as relacoes de comutacao para férmions:

{dig. di s} = 61000
{dia>dj0’} = {dT dT ’} =0

w0 yo

40



{d’LU? C]CT } - {d10'7 ]0’ } {difﬁ C}o”} {d7,0'7 Cjol} - O

calculamos a nossa primeira correlagao, < djq; dw >, por meio da relacao

w < digidly = <{djo,dw }> + < [dyo, H)ydl >, (4.3)

o Yig! ) Yo’

Resolvendo usando a relagao de anti-comutagao, temos:

{diodl,y} = 6110, (4.4)
e
[djo, H] = Zt o wCJU +th dymdja o] (4.5)
ijo ijo

__Z jor NigThi—o +ZV” Jmcwdw +ZV” d]mdwcw]

(1o

+H Z oldjo, clycic] + H Y oldjo, dl, dio]

o
Resolvendo os comutadores, temos que o primeiro, terceiro e quinto termos do segundo

membro sao iguais a zero. Portanto,

0'7 10’

1
w L djg;dl, >= 501000 + Y ot < djgidl, > —U < nj_gdjg; d, > (4.6)
J

+D Vi L cjosdl, > +Ho < djg; dl, >,
J
Usando a transformada de Fourier, podemos relacionar os hoppings no espaco das

. o~ A B N . . \
posigoes, (t7; e t;7;), as energias relativas as duas bandas no espago dos momentos (E; e

Ed).

Zt“’ ih(ri=13) (4.7)

Da mesma forma com os operadores no espago das posigoes, passando os mesmos para

o espago dos momentos, ou seja,

di, =Y e *dl, (4.8)
jo
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dre = Zeikm djcr (49>

jo

ol = Ze‘ik”c}a (4.10)
jo

Cho = Zeik” Cio (4.11)
jo

substituindo na equagao de movimento, obtemos:

1 U
W L dyoi dly >= o+ By < dyoi dfy > +V L aaoidlyy > 455> < drodyydpoidf, >
k//

+oH < die; d;fw >
(4.12)

ou reescrito na forma

v

1
(w—Ed—aH)<<dkg;dLU >>=%+V<<c;w;d20>>+N

Z < dkadik,o-d—k—a; d};o— >

k.//

(4.13)

Vimos que, para determinarmos a funcao de Green < dj,; dLU, > foram geradas novas
fungoes, < cio; dzg >e <K dkadik_gd_k_g; d;o >. Usamos a aproximacao de Hatree-Fock
para desacoplar esta tltima Funcao de Green de tal forma a ter as funcoes de correlagao
do tipo < d_j_odp, > € < d,tUdT_k_U >, pois em sistemas supercondutores a energia dos

pares ligados (gap) é uma varidvel do problema. Fazendo a aproximagao,
L dpod' ) d g oidl, >e<d , d oy o >L dyidl, > — < d g pdyy > d,idl >

substituindo esta aproximacao na equacgao 3.6, obtemos
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u f gt 1 g
(w —FE;—0cH — N; < dikiad_k_g >> < dka;dko- >= % + VK ckmdka >

U
—N Z < d_k_gd]w > dikfa; dLU >
k
(4.14)

Definindo
1
A= N Z <d, . d_> (4.15)
ko

1 1
ng = N Z < C]ngcka >= N Z < CT_k_Gkafg >
ko ko

1 1
Ngy = N Z < dzgdkg >= N Z < dT_k_Ud—k—a >
k k

Assumindo simetria translacional, isto é, ng, = ng_, = n, ficamos

1
(W—Eg—oH —Un) < dpy; dl,, >= o TV < o di > -UA<d,_;dl_>
(4.16)

Usando, novamente, a equacao de movimento da FG, obtemos uma nova equacao,
dT . dT dT . dT U dT dT do dT
w<< —k—0o’ ko >= _Ed < —k—o0' Yko > _NZ < ko —k—o%kos Yo >
kl
V<, sdlo>toH<d ,_d_ > (417)
desacoplando < d;adtkﬂdkg; dLo >
Tt ) ~ T T ) _ Tt Lt
<< dko'd—k—o'dka7 dko >>—< dk)o'dka ><< d—k—o’ dka >> < dkod—k—o ><< de? dko‘ >>

entao
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U
wd _dl >=-FE;<d,__d_ > - > <dldie ><dly_idf, >
k

U
+7 ; <dl d,  >< d;d >

V<, d >4oH<d,_idl > (4.18)
ou reescrito na forma
(WH+Eg—cH+Un)<d, ;dl >=UAN<dp;dl >V, _.d > (419)
semelhantemente, calculamos < ¢, ; d,Tw >
(W= E,— 0H) < Cho; dl, >=V < dypg; dl. >, (4.20)
e K Cisza d;o > dado por
(w+E, —ocH) < _dl_>=-V<d, d_ >, (4.21)

Na determinacao das funcoes de Green, observamos que novas funcgoes sao geradas,
mas, agora, temos quatro equagoes acopladas, isto é, um sistema linear de equagoes. A

partir deste sistema, vamos resolvé-lo a fim de obtermos as funcoes de Green.

Chamaremos,
=< dlm; dJ]rgg >

Y =< dT—k—U; dLU >
2 =< Cig; d,tg >
w =<K CT—k’—O'; lecU >

Passando para forma matricial o sistema de equacoes

(w—ocH — Ey) UA -V 0 x +
—-UA (w—oH + E,) 0 Vv y | | O
-V 0 (w—oH — E,) 0 = | | o
0 1% 0 (w—oH + E,) w 0
(4.22)
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onde E’d =FE;+Une Es = F, — o H. Usaremos a regra de Cramer, para isto definimos a

matriz principal:

(w—oH — Ey) UA -V 0
~UA —~oH+E 0 1%
(w—oH+Eq) ) (4.23)
-V 0 (w—oH — E,) 0
0 1% 0 (w—oH +E,)

onde o determinante da matriz acima é dado por

D(w) =w!—40 Huw® + (_Es2_U2A2+602H2—2V2_Ed2> w?
+ <2Ed20H+2U2A20H+4V20H—4a3h3+20HE52>w

VB B 20 HV B 0 H2 4 UPACE, 2 By V2 E,— U2 A2 H2 4o  H— W2 E, 4V

(4.24)
Agora, precisamos obter o determinante da matriz:
(w—oH —Ey) 1/2n -V 0
-UA 0 0 V
. (4.25)
v 0 (w—oH—E,) 0
0 0 0 (w—oH +E,)
cujo determinante vale:
UA (—w+aH+E8) (w —0H+ES)
Dulw) = — 4.26
() - (4.26)
Entao, da regra de Cramer, y = Dg((g), obtendo assim
UA <—w—|—aH—i—Es) <w—o—H+ES>
<d , d >=— (4.27)

21 D(w)
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4.3 Energias de excitacao

Os pdlos das funcoes de Green descrevem as energias de excitacao do sistema, e sao
obtidos fazendo nulo o denominador da equagao (4.27). Assim, calculadas as raizes do
polinémio D(w), reescrevemos as energias, de tal forma que possamos usar o teorema do

salto futuramente.

21D(w) = (w — wq)(w — wo)(w — w3)(w — wy), (4.28)
sendo
~ 2
wy =0H + \/Ak+2\/Bk +(4V2+2Ey),
Wy = ocH + \/Ak — 2\/ Bk + (4V2 +2Ed2>7
W3 = ocH — \/Ak—f-Q\/ Bk + (4V2—|—2Ed2)
e
~ 2
w4:0H— \/Ak—Q\/Bk+(4V2—|—2Ed )
sendo
Ay = 202N+ 2B,
e

B, = —2U°A’E,” + 8V2E, E, —2E, E, + 4E,'V?
+ B AN £ 20 AE, + By + UMAY +4V2E,” (4.29)
O objetivo é calcular os propagadores e obter as funcoes de correlacao. E conveniente

simplificar o denominador dos propagadores em forma de fragoes parciais. De forma geral,

os propagadores tém a forma

Fi(w)

(w—w1)(w—w)(w—ws)(w—wy)’

< B;A>= (4.30)

onde F(w) é especifico de cada propagador.
Usando fragoes parciais e o teorema do salto (ver apéndice A), obtemos a fungao de

correlacao:

46



< dT—k—aleca >=

1 [ Fie(w1) frp(wr) Fi(ws3) frp(ws) ]
(

2w —ws) | (w1 —w2) (w1 —wy) (w3 —ws)(ws —wy)
1 Fr(wa) frp(ws) — Frlws) fro(ws)
* 2(wy — wy) [(wg —wy)(we —w3)  (wg—wi)(wy — wg)] (4:31)

A fim de obter a equacao de gap, a qual esta relacionada com < dt_k_UdLU >0

propagador ¢é

Frlw)=UA (—w+aH+ES> <w — 0H+E’S> ,
e frp(w) = #ﬂ é a funcao de Fermi-Dirac e o corresponde ao spin assumindo valores
+1e —1.
Com (B.5)), especificando as fungoes Fi(w), calculamos a fungao de correlagao e, em

seguida, obtemos a equacao do gap dado por

) . (—w1 +H A+ E) (w1 —H+ E) Frn(wr)
U_ﬂ - (w1 — ws) [ (w1 — wa)(wy — wy) (4.32)
- (_w2 = ?j_) 532(0; Ij:f ) fFD(wS)] (4.33)

1 [(rwst H+ B (ws = H+ B, frp(wn)
(w2 — wa) [ (@2 — 1) (w0 — w3) (4.34)
AT

_ 1
onde fFD(w1,2,3,4) = ~ w1234, -
e( T )+1

Diante da equacgao de gap, obtemos as propriedades do sistema, resolvendo-a numeri-
camente. No que segue, serd considerado que as bandas sao homotéticas, ou seja, elas sao
relacionadas entre si na forma F; = aF,, onde a = mﬂd é a razao entre as massas efetivas
das quasi-particulas nas duas bandas. Como a massa efetiva das quasi-particlas relacio-
nadas com a banda estreita é geralmente maior do que a massa da banda larga (ou de

conducdo), tem-se que o < 1. A energia de excitagdo de uma unica particula é escolhida
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como sendo parabdlica (tipo particula livre), E, = % — u. As larguras das bandas, larga
s e estreita d, sao consideradas como W e D respectivamente, onde a relacao entre elas é
dada por D = aW.

Com o campo magnético aplicado verificamos uma transicao de primeira ordem, o
campo magnético polariza o spin, devido ao efeito Zeeman [77]; isso é o contrario do
resultado obtido por BCS, uma vez que 14 aparecem vértices e, consequentemente, uma
transicao de segunda ordem.

Na figura 4.2 mostramos o parametro de ordem A versus o campo magnético aplicado
H para varios valores de T. Observamos que o parametro de ordem apresenta uma
dependéncia com a temperatura e o campo magnético aplicado. Para T' = 0, observamos
uma transi¢ao de primeira ordem, uma vez que o parametro de ordem cai abruptamente
para altos valores de campo magnético aplicado. J& para valores finitos de T', observamos
uma transi¢ao de segunda ordem. Vimos também que, para valores maiores de T, em
H = 0, ha um decréscimo no parametro de ordem, isto é, a temperatura contribui para
diminuicao do estado supercondutor, conforme ja visto na teoria BCS.

Na figura 4.3, mostramos a dependéncia do parametro de ordem A em funcao da
temperatura para varios valores da hibridizacao V' e a campo magnético nulo. Conforme
resultados ja obtidos anteriormente [33], [51] e [52]. Verificamos que, quanto maior a
hibridizacao V', menor é o parametro de ordem, e consequentemente a diminuicao de T..

Na figura 4.4 mostramos a dependéncia do parametro de ordem em func¢ao da tem-
peratura, para vérios valores de V e a campo magnético H = 0.1. Verficou-se que a
hibridizagao V' atua no sentido de destruir a supercondutividade [33], [51]. Observamos
que para H = 0.1, o T, diminuiu, concordando que o campo tende a destruir a supercon-
dutividade.

Ja na figura 4.5 mostramos a dependéncia do parametro de ordem A em funcao da
temperatura 1" para vérios valores de V' e a campo magnético H = 0.2. Observamos que
para H = 0.2, o T, é ainda menor do que para H = 0.1. Mostramos também que para
um campo magnético maior, ha uma reducao do A em 7' = 0.

Ja na figura 4.6 mostramos a dependencia do parametro de ordem A em funcao da
hibridizacao V' para varios valores de H e T' = 0. Mostramos que para H = 0 temos uma
transicao de segunda ordem, conforme previsto pela teoria BCS, e para valores de campo

magnéticos nao-nulos temos uma transi¢ao de primeira ordem, verificada pela construgao
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Figura 4.2: Parametro de ordem A versus campo magnético aplicado H para varios
valores de T. Para T' = 0 temos uma transicao de primeira ordem, ja para T diferente de

zero, a transicao ¢ de segunda ordem.

de Maxwell. Vimos também que a medida que aumentamos o campo magnético H a
hibridizagao critica diminui.

Na figura 4.7 mostramos a dependencia do parametro de ordem A em funcao da
temperatura 7" para varios valores de H. O aumento do campo magnético H faz com que
o T, diminua, havendo uma competicao entre o campo magético e a temperatura critica.

Na figura 4.8 mostramos a dependéncia do parametro de ordem em funcao da hibri-
dizagao V para varios valores de T'. O aumento da temperatura diminui o gap supercon-

dutor. Observamos que quanto maior a temperatura, menor ¢é a hibridizacao critica.

49



0 0.02 0.04  0.06  0.08 0.1 0.12
0.16 ] 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 | 1 N 016
0.14 —: :—0,14
0.12 —v=0.0 - 0.12

01 v=0.05 —» F on

< 0.08 —0.08
0.06 —: V=0.07 ) :—0.06
0.04 - 0.04
0.02 - —0.02

0 _ T T T I T T T I T T T I T T T I T T T I T - 0
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
T

Figura 4.3: Parametro de ordem A versus temperatura T para varios valores de V e
campo magnético nulo. Vimos também que a hibridizacao V' contribui para a reducao do

parametro de ordem.

20



0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
0 16 . 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 - 0 16
0.14 - 0.14
0.12 - 0.12

] Vv=0.05 [
0.1 - — 0.1

< 0.08 —0.08
0.06 —0.06
0.04 —: :—0,04
0.02 V=0.073 —) - 0.02

0 ] T T T | T T T | T T T | T T T | T T T - 0
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
T

Figura 4.4: Dependéncia do parametro de ordem em funcao da temperatura para varios

valores de V' e a campo magnético H = 0.1.
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Figura 4.5: Dependéncia do parametro de ordem em funcao da temperatura, para varios
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valores de V' e a campo magnético H = 0.2.
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Figura 4.6: dependencia do parametro de ordem A em fun¢ao da hibridizacao V' para
varios valores de H. Mostramos que para H = 0 temos uma transicao de segunda ordem,
conforme previsto pela teoria BCS. Para valores de campo magnéticos nao-nulo temos

uma transi¢ao de primeira ordem, verificada pela construcao de Maxwell.
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Figura 4.7: Dependencia do parametro de ordem A em fungao da temperatura T para
varios valores de H. O aumento do campo magnético H faz com que o 7T, diminua,

havendo uma competi¢ao entre o campo magético e a temperatura critica.
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Figura 4.8: Parametro de ordem A versus hibridizagdo V' a campo nulo e varios valores
de temperatura T. Do gréafico verificamos que a hibridizagao critica V., diminui com o

aumento da temperatura.

95



Capitulo

Propriedades Termodinamicas no modelo de

Multibandas a campo nulo

Neste capitulo estudaremos as propriedades termodinamicas de um supercondutor em
fungao da hibridizacao V. Na termodinamica aqui estudada, verificamos as causas e
os efeitos da temperatura nas propriedades do supercondutor, tais como energia livre,
entropia e calor especifico a campo magnético nulo. Estas grandezas nos dao informacgoes
sobre as transicoes de fase supercondutora.

O calor especifico é uma grandeza fisica intensiva que define a variacao térmica do
material ao receber determinada quantidade de calor. Quanto menor o calor especifico
de uma substancia, mais facilmente ela pode sofrer variagdes em sua temperatura. O
calor especifico é a propriedade de equilibrio que melhor evidencia a existéncia de um
fenomeno de transicao de fase eletronica em T, e, por esta razao, é muito utilizado para
estudar as propriedades termodinamicas dos sistemas supercondutores[50]. Sabemos que
uma transicao de fase descontinua é acompanhada de um salto descontinuo da entropia,
que é proporcional ao calor latente.

A energia livre supercondutora é dada por [24]

wp
f= —2/ T [ln (2 cosh (ﬂ» +1In (2 cosh <ﬂ>)] + A? (5.1)
—wp 2T 2T

onde wp para um supercondutor tipico é da ordem 0.025. Portanto, temos:

f=-2 /(;ZZ T [ln (2 cosh (;—%)) +In (2 cosh (;—;))} + A%
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A entropia é obtida diretamente por derivacao da energia livre

df
§=——
drT
enquanto o calor especifico
ds
=T —
‘T ar

Nas figuras e b.2] apresentamos a energia livre em fungdo da temperatura para
V=0eV =0.005.
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Figura 5.1: Energia livre f versus temperatura 7' para hibridizacao V' = 0 sem campo

magnético aplicado.

J& nas figuras [5.3] e [5.4] apresentamos a entropia em funcao da temperatura do estado
supercondutor.
Nas figuras e mostramos o calor especifico em funcao da temperatura para

hibridizacao V nula e para V = 0.005. Resultados experimentais para o calor especifico
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Figura 5.2: Energia livre f versus temperatura 7' para hibridizacao V=0.005.

mostram um ”salto“ na transicao do estado normal para o supercondutor. A temperatura

onde ocorre o salto é a temperatura critica do supercondutor.
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Figura 5.3: Entropia s versus temperatura para hibridizacao V' nula.
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Figura 5.4: Entropia s versus temperatura para hibridizacao V' = 0.005. Temos também

a diminuicao da temperatura critica com o aumento da hibridizagao V.

60



0 0.0005 0.001 0.0015 0.002 0.0025

014 N S | | IR R R N R T T I T N B A | N S | 0.14
0.12] L 0.12
0.1 L 0.1
0.08 L 0.08

o 1 L
0.06_ [ 0.06
0.04 L 0.04
0.02_] [ 0.02

0 | rr ot [ 111 1| r 11| 1 1 1T T [ T T T B 0
0 0.0005 0.001 0.0015 0.002 0.0025
T

Figura 5.5: Calor especifico ¢ versus temperatura para hibridizacao V' = 0. Verificamos a

descontinuidade em 7' = 0.0011, indicando uma transicao de fase.
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Figura 5.6: Calor especifico ¢ versus temperatura para hibridizacao V' = 0.005. Verifica-
mos a descontinuidade em 7" = 0.0006, indicando uma transicao de fase. Observamos que

a temperatura critica do supercondutor diminui com o aumento da hibridizacao.
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Capitulo

Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho analisamos um sistema supercondutor descrito por um modelo multi-
bandas, contendo interagoes atrativas, um termo que gera a hibridizacao entre as bandas
e um campo magnético externo aplicado. As interagoes atrativas podem ser da forma
intra e interbanda, propiciando a formacao de pares que podem se emparelhar com si-
metria tipo onda s ou d. Obtivemos pelo método das funcoes de Green as excitagoes
do sistema e as funcoes de gap associadas aos diferentes parametros de ordem. Os dois
primeiros capitulos foram de revisao. Os principais resultados obtidos em cada capitulo
sao descritos a seguir

No capitulo 3, consideramos o estado fundamental de um sistema supercondutor des-
crito por um modelo de duas bandas e interagao interbanda com massas efetivas diferentes
e sem campo magnético aplicado. As bandas s@ao acopladas por uma hibridizacao efetiva
(V). Com isso, adotamos a aproximacao de campo médio para obter os parametros de
ordem supercondutor interbanda (A,;). As energias de excitagao exibiram a forma tipica
da abertura do gap no limite BCS, associada aos pares ligados, sendo observadas as ener-
gias de ligagdo do par. Observamos descontinuidades em A,, para V > 0, concluindo
que temos uma tansicao de primeira ordem. A partir da construcao de Maxwell da teoria
de Landau, expandimos a energia livre do sistema e encontramos um ponto tricritico no
sistema interbanda, verificado no diagrama de fase T" versus V.

Em resumo, nés introduzimos um modelo de duas bandas com hibridizacao para
descrever o comportamento da supercondutividade, restringindo a nossa andlise para o

cenario de interbanda. O método de campo médio convencional fornece uma equacao BCS
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habitual. Observamos que o efeito de hibridizagao no estado fundamental SC (T' = 0)
¢ quebrar o par de Cooper e a forca tem de ser muito maior do que a necesséria em
temperaturas finitas. Para T > 0, mesmo quando o sistema mostra uma transicao de
primeira ordem, A,, permanece inalterado. Para observar pequenas alteracoes no gap a
hibridizacao deve ser de uma ordem muito maior do que a observada no TCP. Também
realizamos uma analise espectral de excitacao de dados numéricos precisos, derivada de
solucoes da equacao de gap.

Observa-se uma caracteristica interessante no diagrama de fases do sistema ao analisar
a relagao entre i e ‘N/c definindo o parametro r = kgT,./V.. Observamos que no TCP é
encontrado quando r ~ 1 para varios valores da interacao atrativa.

No capitulo 4, estudamos somente o caso intrabanda com campo magnético aplicado
e hibridizacao. Verificamos que tanto a hibridiza¢ao, quanto o campo magnético aplicado
contribuem para a supressao da supercondutividade. Observamos que o campo magnético
devido ao efeito Zeeman, induz uma transicao de primeira ordem e age em detrimento
da supercondutividade. Como observado na interagao interbanda a hibridizacao também
suprime a supercondutividade.

No capitulo 5, estudamos as propriedades termodinamicas do supercondutor sem a
presenca do campo magnético. Verificamos a descontinuidade do calor especifico e o salto
no calor especifico, mostrando que a transicao é de segunda ordem e que o aumento da
hibridizacao diminui a temperatura critica supercondutora.

Temos como perspectivas futuras estudar um modelo supercondutor com dois gaps
simultaneamente, afim de entender o mecanismo de pares no M gBs, por exemplo; consi-

derar as interacoes de segundos vizinhos na formacao de pares e estudar também o modelo
t—J.

64



Apéndice A

Método das Funcoes de Green

Neste apéndice sera visto de forma simples o formalismo do método das fungoes de
Green, amplamente adotado na fisica do estado sélido. Tal formalismo é comumente
adotado para estudar a supercondutividade, o magnetismo localizado e itinerante.

Quando é de interesse obter a média de uma variavel fisica qualquer representada por

uma variavel X', a definicao é dada por
1
<X >=tr (e M), (A1)

sendo Z = tr(e PM) a funcio de particdo canonica, 3 = 1/kgT e H o Hamiltoniano do
sistema. Agora, considerando que A(t) e B(t') sejam dois operadores na representagao de

Heisenberg dados por

A(t) = exp(iHt)A(0) exp(—iHt)
B(t') = exp(iHt") B(0) exp(—iHt'), (A.2)

veremos como se calcula a média do produto entre os dois operadores, na forma < BA >.

Para isso, adotamos as func¢oes de Green retardada (4) e avangada (—) definidas por [76]
Glap(t, 1) =< A(t), B() > = FiblE( = )] < [A@), BW), > (A3)
sendo

[A(), B(t')], = A@®)B(t') = nB(t") A(t) (A.4)
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com 1 = 1 para bésons, 7 = —1 para férmions e a fungao degrau de Heaviside 6(t) definida
como

1.,set > 0;
0(t) = ’ ’ A5
() {0,set<0. (8.5)

As funcgoes de Green em (A.3|) satisfazem a equagao de movimento:

@% K A(t), B(t') = 0(t — ') < [A(t), B(t')], > + < [A{t), H]; BX') > .  (A.6)

Através da transformacao de Fourier, podemos relacionar < A(t), B(t') > com a

funcao de Green no espaco das frequéncias < A, B >,

< A(t), B(t') >= /OO < A, B>, exp(—iw(t —t'))dw, (A.7)
e com isso conseguimos obter através da equagao que
w<KA B>, = % <[A,B],>+<[AH],B>,. (A.8)
Em todo o trabalho, como tratamos de correlacoes entre elétrons, adotamos n = —1.

Agora, iremos obter as fungoes de correlacao entre os operadores A e B. Na referéncia

[76], é visto que a média < B(t')A(t) > pode ser calculada da forma

< B(t)A(t) >= / T L (w)em ) dy (A.9)

—0o0
onde I4p(w) é uma funcao relacionada com a forma espectral das fun¢oes de Green

(P —n)

dw'’ Al
W i (A.10)

6w = [ " Lis()

com 3 = 1/kgT, sendo kp a constante de Boltzmann e T a temperatura. As fungoes
+ ~ sy . . . . . .

G;g(w) sao analiticas nos semi-planos superior e inferior. Assim, podemos considerar

uma nova fungdo integral convergente para todo w (exceto sobre o eixo real). Assim,

calculando o “salto”sobre o eixo real, obtemos

o

Lap(w') (€™ =) [ - ] dw’,

w—w +1 w—w —ie

Gap(w +ig) — Gaplw —ic) = /

—00
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e utilizando a relagao

1 1 ) /
w—w +ie _P<w—w’> $27T(5(w—w),

simplificamos a equacao (A.11)) para

Gap(w +ig) — Gap(w —ic) = —2mi(e® — n)I1p(w).

Com isso conseguimos isolar a fungao espectral [45(w)

1
ebw —n’

Lap(w) = % (Gl +i2) — Gapleo — i)

que substituindo na equagao (A.9) parat =t =0en = —1, obtemos

,l: o0

< B(0)A(0) >= [GAB@.; +ie) — Gapl(w — z’e)] Frp(w)dw,

2 J_

sendo

1

Jrol) = G

(A.12)

(A.13)

(A.14)

(A.15)

(A.16)

a funcao distribuicao de Fermi-Dirac. Assim, obtivemos os principais resultados desse
apéndice, que sao as equagoes (A.8]) e (A.15]), sendo a ultima conhecida como o Teorema

do Salto, e é fundamental para esse trabalho.
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Apéndice

Contagem dos estados no espaco reciproco

A substituicao de somas em vetores do espaco reciproco por integrais é um procedimento
comum na teoria de sélidos. Isto é feito levando-se em conta a densidade de valores
permitidos para o vetor de onda k no espago reciproco. Sabemos que as condigoes de
contorno periddicas, as quais refletem a simetria da rede cristalina, asseguram que existem
exatamente N valores permitidos de k em cada uma das zonas de Brillouin, onde N é o
niumero de células unitarias do cristal. Assim, cada valor de k ocupa um volume dado

por [6]

volumedaprimeirazonade Brillouin

Ak =
N

(B.1)

O volume da primeira zona é igual ao volume de qualquer zona e vale 873 /v, onde v
¢ o volume da célula unitaria primitiva da rede cristalina do espago real. Como v = %,

onde V' é o volume total do cristal, obtemos

_oe

Ak = . (B.2)

O resultado acima nos permite transformar uma soma em vetores do espaco reciproco

numa integral com o auxilio da igualdade

> Fk) = 8—; Y F(k)AKk, (B.3)

k
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pois no limite em que Ak tende a zero, ou seja, quando o volume V' se torna infinitamente

grande face ao volume da célula unitaria, podemos escrever

» Fk) = %/F(k)dk, (B.4)

onde a integral é avaliada no volume de uma zona de Brillouin. E comum que se
escreva a transformacao para um volume unitario do cirstal. Neste caso, basta fazer
V' =1 na equacao acima.

Se o sistema for isotréopico, a integral no espaco k pode ser escrita como

/ dk, F (k) = 47 / F(k)k*dk. (B.5)

Lembrando que a densidade de estados é definida como o niimero de estados eletronicos

por unidade de volume, por unidade de energia e por dire¢cao de spin, escrevemos

1 dn
N(e) = —=—, B.6
(€)= o (5.6)
onde n representa o nimero de estados por direcao de spin.
O nimero de vetores de onda (estados orbitais) contidos no interior de uma esfera de

raio k é dado por

L Ark3

n(k) =g 55—

(B.7)

onde usamos o resultado para expressar a densidade de pontos no espago reciproco.

Entao, podemos reescrever a definigao como

1 dn dk
_ _anar B.
)=V de (B8)
e, usando a equagao [B.6] obtemos
Lo
N(e)de = —k“dk. (B.9)
272
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Este resultado, que é valido para sistema isotrépico, permite que a integral em vetores

de onda da equacao seja transformada numa integral em energia, ou seja

> F(k) L/F(k)azk: /F(E)N(e)de, (B.10)

= 83

onde usamos o resultado na transformagao intermediaria e consideramos o volume

unitario [6].
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