Supercondutividade em um modelo de Hubbard
atrativo tratado com uma aproximacao de dois-polos
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RESUMO

Neste trabalho, foi feito um estudo das propriedades supercondutoras de um modelo de Hubbard estendido
usado para descrever sistemas fortemente correlacionados. Algumas propriedades do estado normal também
foram investigadas porque se acredita que esses dois estados estdo fortemente conectados e que o entendimento do
estado normal pode ser a chave para compreender os mecanismos da supercondutividade na maioria dos sistemas
fortemente correlacionados. Em particular, estudou-se os efeitos das correlacoes spin-spin sobre as propriedades
normais e supercondutoras do modelo, devido ao fato que existem vdrias evidéncias experimentais e tedricas
indicando que as correlacdes spin-spin desempenham um papel importante nos supercondutores fortemente
correlacionados. Os resultados obtidos, sugerem que no estado normal a dependéncia das correlacoes spin-spin
em relacdo ao vetor de onda k deve ser levada em consideracdo para obtermos “pockets” e “ pseudogap” na
superficie de Fermi.
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ABSTRACT

In the present work, the superconducting properties of an extended Hubbard model which can be used to describe
strongly correlated electron systems, have been investigated. Some of the normal state properties have been also
studied, due to, it is believed that they can be the key to understand the mechanisms of the superconductivity on
these systems. Particularly, we have investigated the effects of the spin-spin correlations on the superconducting
and normal properties, due to the fact that there are experimental and theoretical evidences that such correlations
play an important role in superconductors with strongly correlated electrons. As an important result, it has been
observed that the k-dependence of the spin-spin correlation function must be considered in order to obtain pockets

and pseudogap on the Fermi surface.

Key words: Strongly correlated electrons systems, superconductivity, Fermi surface.

INTRODUCAO

As idéias que norteiam o estudo dos sistemas
de elétrons fortemente correlacionados (SEFC)
sdo importantes porque ajudam a entender melhor
as propriedades elétricas e magnéticas de diversos
elementos e substincias conhecidas, permitindo
também a classifici-los em metais, isolantes e se-
micondutores (DAGOTTQO, 1994). Um sistema é
considerado fortemente correlacionado, quando a
interagio Coulombiana entre uma particula locali-
zada em um orbital e uma itinerante, é maior do que
a energia cinética da particula itinerante (IMADA,
1998). Na categoria dos SEFC estao inclusos desde
6xidos de metais de transicdo até condutores mo-
leculares e sistemas de elétrons-f. Particularmente,
os supercondutores de altas temperaturas (SAT)
tem recebido muita atengio devido a grande pos-
sibilidade de aplicacdo tecnolégica de materiais
que apresentam esse tipo de supercondutividade
(LEE, 2006). Embora muito esfor¢o tem sido feito
para entender as propriedades normais e super-
condutoras dos SAT, esse problema da fisica da
matéria condensada continua em aberto. Ainda
na classe dos SEFC, outro assunto que atrai muito
interesse é a competicdo entre magnetismo e su-
percondutividade. Compostos intermetalicos como

borocarbetos RNi2B2C, onde R representa um
elemento terra-rara, possui altas temperaturas de
transi¢io para a fase supercondutora (Tc ~17 K),
tornando-se assim um dos sistemas mais estudados
(BABA etal., 2008; NAIDYUK et al., 2009). Para
se estudar a complexa relagdo entre magnetismo
e supercondutividade, é importante investigar o
comportamento do pardmetro de ordem supercon-
dutor A(T) em fungio da temperatura. O composto
ErNi2B2C possui um comportamento particular
nio usual para o parAmetro de ordem A(T). Na
regido de baixas temperaturas, A(T) aumenta
com a temperatura até atingir um valor méaximo
e entdo decresce até se anular na temperatura de
transi¢io supercondutora Tc. O comportamento
usual esperado para A(T), é ser maximo em T=0, e
entdo decrescer conforme a temperatura aumenta,
até se anular em Tc. A causa mais provével desse
comportamento andmalo observado para A(T) é a
presenca de correlagdes magnéticas que atuam no
sentido de suprimir a supercondutividade na regifo
de baixas temperaturas.

O objetivo deste trabalho ¢é fazer um estudo
tedrico sobre os efeitos das correlagoes spin-spin
sobre as propriedades normais e supercondutoras
de um modelo de Hubbard estendido e com um
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potencial atrativo nio local. No estado normal,
investigaremos o comportamento da superficie de
Fermi e das bandas de energia (renormalizadas pelo
potencial atrativo) para diferentes intensidades das
correlacdes spin-spin. Também estudaremos os efei-
tos dessas correlagdes sobre a amplitude do “gap”
supercondutor A(T) em funcio da temperatura T.

MATERIAL E METODOS

Um dos modelos mais utilizados para descrever
sistemas fortemente correlacionados é o modelo de
Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963). O
modelo considerado neste trabalho ¢ uma variante
do modelo de Hubbard. Em termos dos operadores
de criacio e destrui¢io, o modelo estudado é dado
por:

— | 4 d ,d . I
H= Z tijdidix +U Z Rig rtJ__g—QZd,_cd::

L1 <ij>o
(1)

em que o primeiro termo no lado direito da
igualdade representa a energia cinética, o segun-
do a energia potencial e o terceiro termo esti
associado ao potencial quimico w. Os operadores
+ ~ . P o~
d, (d,) sio operadores de criacio (destruicio)

de uma particula com spin o, localizada no sitio i.
d +

O operador Mo =dod, ¢ o operador ntmero
de particulas e sua fungfo é contar o nimero de
particulas com spin 6 =T em um dado sitio i.
Os simbolos <...> e <<...>> representam uma
soma sobre primeiros e segundos vizinhos do sitio
i, respectivamente. A relagio de dispersdo (banda
nfo interagente) para uma rede quadrada é:

&; = 2t(cos(ka) + cos(k,a)) + 4t; cos(k . a)cos(k,a)

2)

onde t e t, sdo as amplitudes do salto da particula
para o primeiro e para o segundo vizinho, respec-
tivamente.

Para estudar o modelo apresentado na equagio
(1), utilizaremos a técnica das funcoes de Green
(ZUBAREV,1960). Essa técnica é interessante por-
que permite calcular propriedades fisicas importantes
além de incluir explicitamente a dependéncia dessas
propriedades em relagio & temperatura. No entanto,
é necessario fazer algum tipo de aproximagio para
tratar o conjunto acoplado de equacoes de movimen-
to das funcdes de Green associadas a0 modelo em
questao. Para solucionar esse problema, utilizaremos
a aproximacio de dois pélos proposta por Laura
Roth (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995).
A aproximagio de dois pSlos permite escrever a
matriz das fungdes de Green em termos da matriz
energia e da matriz normalizagio, ou seja,

G()=N@N-E)*N (3)

onde
£, = (4,514, ]) )

é a matriz energia,

N, =l 4 ]) 6

¢ a matriz normalizagdo e {A } é um conjunto de
operadores escolhido de acordo com o modelo e as
propriedades fisicas de interesse.

Depois de calculada a matriz das funcoes de
Green, € possivel obter as quantidades fisicas do
modelo através da relagdo

1 AB
<BA>=—— § /()G do 4
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onde 4 e B representam dois operadores quais-
quer.

RESULTADOS E
DISCUSSAO

Resultados analiticos

Estado normal

Utilizando a aproximacdo de dois polos
(ROTH,1969) discutida na se¢do anterior e 0
modelo apresentado na equagdo (1), a funcéo de
Green G, a qual nos permite calcular o potencial
quimico y, é dada por:

Z.- 7.
dd (1. _ 1k 2k
685 (k)= G-w B (7
em que
1 U-2U; —g+ Wy
ZII_c.cr = E + 2X-
ko (8)
Zziw =1= Zl“ka (9)
U= - T 10
¢ n(1-n_;) (10)
As bandas renormalizadas sdo:
U+ £ —2u+W.  X.
= o _ ko
L 2 2 D
e X P AR (12)

onde
X = |(Tre+w ) +a0, (e —we \40
ko .\( K kn) 1( k ko) 13)
e
7= 4U,U; - Uy)
Tn_(1-n_,) (14)

Afuncdo de Green G, permite também obter
a funcdo espectral 4_(k,») através da relagéo:

AG(E. w) =- %hn [Gﬂg k. w)] (15)

Impondo a condigéo 4_(k,w=0), podemos defi-
nir a superficie de Fermi apresentada na se¢do dos
resultados numéricos deste trabalho.

Estado supercondutor

Para o estado supercondutor, a fungio de Green
G4 ¢ definida como:

o " :H):,:
A'(w) {w+En){‘l+n_¢.e 2

onde
A W)=t + 030 + @307 + @30 (17)

com

@,0 = (E,12"2 - E|11 E,22 )(E 22 — 2ny(—0) E)12 4+ ny(—-0)'2 E}11

(18)
ay =2n_AEy B3 - @+ 2n_,n_,EE —n3 E3
—Epa[Ez; +2n_.[(n_ E]4y — 2E4,)),

(19)
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az=n2,(1-n_,)%Ey (20)
e
az= n3,(1-n_,)? Q1)
O denominador de G, ¢ dado por:
P(w) = [(w — Ey . Yn_,w — E3) — (_pw — E35)°]
X [(w+ Eyy )y + Esz) = (oo + E13)%]
+AL(4, - A;w) (22)

onde

u
,'111: Qg +ﬂ1§+

-

- F U 7 - 4 v U ’
A= (1+n_5§) +n3,(1—-n_,;) (5)’ 24)

ag = Efy, (25)

Q4= ZEH (ZII_GEH o= El:) (26)

ay = EL —4n BBy +20%, (EL + E\E) (97

A fungo correlacéo 6 é definida como:

0 =iy, ~U(Du, +2(s750))

ZoZ P v . . .
onde Dy ; e <Sl S, > , serdo definidos mais adian-
te. Considerando um estado supercondutor com

simetria de onda d 220 O “gap” supercondutor
¢ dado por:

A; = 2A[cos(kx )- cos@y )]

(29)

Seguindo o procedimento descrito na referéncia
(BEENEN; EDWARDS, 1995), a equagio auto-
consistente para o “gap” supercondutor pode ser
obtida da funcéo de Green:

2
Gd‘ﬁ(z,mj _ _A;(Bo +p» )
’ P() (30)
onde
A =-20A % Z [cos(qx)— cos(qy)] ’F,
: 6
(&
d
qu 27U§ ( { P((X)) :| @ (32)
Os parametros 3, e f3,séo
U
=n* (- -
CT
(&

2
B, =E? _[Ej -2E,E, +Ai(1+ni, g) }le]
’ (34)

com E, =E, —n_E e E,=E, —n_E, .

As quantidades E_ sdo elementos da matriz ener-

gia:

e, —u+U, 8ﬁ—y+U
Fo| *

LZ—/J+U2 gz -u+U, +nW }(35)
em que

U, = ZUZI:<n,ﬁG> ,
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€

" ! k R
! W; - ztoj (nojG = 2my, )’* Zl‘ojel "h
o /#0 /:tO (37)

A quantidade W< échamada de deslocamento
ko

de banda e desempenha um papel importante por-
que além de deslocar a banda para diferentes ener-

gias, pode também estreitar ou alargar a banda.

A funcio correlagio 7, é dada por:
n. :12§ei;.[ﬁf—;r]f(m dd (I; OJ)dCO
ijo 2TClL Z So b (38

Considerando um modelo onde L, é 0 mesmo

para todos os vizinhos j (ROTH, 1969) temos

Gl (K. w)e
Moo = 27ch2§ t+t,)z -/ )do

(39)

onde considerou-se i=0, j=1 e z representa o
ntmero de primeiros vizinhos. Considerando o es-
quema original de Roth (1969), a fung¢o correlacio

D,, <nl0n/6 > pode ser escrita como:
— 2_ale ijo Bycmlg
ijo c
1- Bii,c Bﬁ,—c (40)

com m, <d M ed, > dada por:

ic""j-c

IR U I PR
mg, —ﬁ%§8 f(oo)G (k @jd@ @1

onde
ijo o

- (42)

ijo

m, /n_—n,

B =
y l_nic (43)

A funcio de Green G;;d é

n {A"(w )- A"'(m(l +n’, ZJAZJ

P((o ) (44)

G;’;"(;,m]:

onde
A=, 410410 70 g

vo=(EL—EE)E +n (E,~E)] 4

Y, =nE, [Elz (1 +3n, )_ n_, (En +7E,y, )]

+ELE +n_E), (3E3 _nchlz) 47)
,=n_(-n_)E, 48)
yo=n,(-n,) 49)

e
E=E —-E, e ii=l+n_ (50)

Além disso,

O (R LR TS

O termo /., presente na equacdo (37) é dado
por:
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h/c =B/6 + Sj.SO
(52)
com
st o)
=SS 1-B, (53)
Para o estado paramagnético, temos:
<5j-Se >=<5/Sq > +< SS§> (54
<s5; >m<dld_dl_d = -0t Pic™ye
;50 m=<djd; sdy jdeg >= — 148, (55)
e
sz o A=B-2) [ av2 _ GoTojo + Bja™Mje
< 5755 e (n%) I (56)

RESULTADOS NUMERICOS

Os resultados numéricos apresentados neste
trabalho foram obtidos através de um programa com-
putacional desenvolvido em linguagem fortran 77,
no laboratério de teoria da matéria condensada da
UFSM. Primeiramente apresentaremos os resultados
para o estado normal onde foi investigado o efeito da
dopagem e das correlagdes spin-spin nas relagdes de
dispersdo renormalizadas (ver a equagio (11)) e na
funcio espectral A(w,k). Finalmente, apresentare-
mos os resultados para o estado supercondutor.

Estado normal

Conforme discutido na introdugio, o objetivo
deste trabalho é investigar os efeitos das correlacoes

spin-spin associadas a fungfo correlacao <S ;oS >
, presente no deslocamento de banda introduzido
na equagio (37). O célculo da fungio correlagio
¢ bastante complexo. Portanto, com o objetivo de
simplificar o calculo numérico, a fungio correlacéo
serd aproximada por um parmetro ¢, ou seja, ¢, _

<S j 'Si>, onde ¢, € um parametro externo que
pode ser controlado.

A Figura 1 mostra as bandas renormalizadas
para c,=-0.2 e trés valores diferentes de ocupagao
n.. Podemos observar que o efeito da dopagem ¢é

méximo na regido do ponto (n T ) .

X} e
0 = e X 1":.- -]
Iaen M __;ﬂl“::;l
L] B LI Sg.
w e ;e e,
1 i . gl
[ Y] YRR L
i 1w e®
£ sl + i
g et £
Y i g
. 3
R U=81
npel7E . ; te-Tel
4 [ np=085 . L] L ip=03ay
ne=05h & . ‘-ﬂ ey=-0.2
[aas =) . {10} o.ay

Figura 1. Bandas (renormalizadas pela interagédo U)
para diferentes nimeros de ocupagao nT.

A Figura 2 mostra as bandas paran =0.85 e trés
valores diferentes de c,. Novamente esta claro que o

efeito de ¢, também ¢ mais pronunciado em (1t,7)
. Além disso, percebe-se que o efeito de ¢, sobre as
bandas ¢ o contrario daquele produzido pela dopagem
d=1-n , mostrado na figura 1. Ou seja, enquanto c,
atua na banda deslocando para energias mais baixas

aregifo em tornode (1t,7), adopagem O , desloca
essa mesma regido em direcio a energias mais altas.
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4 = L=t 9
01w rip=D. 5

Ll =02 a | 1=-10aV

¢ us = i P 1g=0BeV

“om [x) u (] (0.0

Figura 2. Bandas (renormalizadas pela interacédo U)
para diferentes valores do parametro c1.

Foi verificado também que é necessario um valor
minimo de |cl| para que a regido do ponto (7t,m)
se desloque para energias abaixo do potencial quimico
. Caso contrério, a banda permanece acima de uem
toda regido proximaa (1,7) . O fato de c1 deslocar
aregido (1,m) dabanda para energias abaixo de u
possui uma importAncia fundamental porque ¢ um dos
ingredientes necessarios para obtermos os “pocketes”
e 0 “pseudogap” na superficie de Fermi. Os “pocketes”
sdo circulos que aparecem no lugar da superficie de
Fermi na primeira zona de Brillouin. A presenca dos
“pocketes” produz os “pseudogaps”, caracerizados por
um baixa intensidade de A (m,k) nas regides proximas

a (,0) e (0,m) (CALEGARI et al., 2011).

As Figuras 3, 4 e 5 mostram a fungio espectral
para ®=0. Essa condico define a superficie de Fer-
mi, ja que A(0,k) é diferente de zero apenas quando
wlko=u, onde u representa o potencial quimico.
A distor¢do na banda (em (n ’n)) produzida por
cl, faz com que apareca uma segunda superficie em
torno do ponto (.7 , de intensidade bem menor
que a da superficie de Fermi indicada pela linha mais

escura nas Figuras 3,4 e 5.

A0 k) £

: B0
000

&y

k. . gl

Figura 3. Fungao espectral para c,=-0.1, t=-1.0 eV,
t,=0.3]t], U=8t, n,.=0.85 e k,T=0.30 eV.

- 3500
A(0.k) 50 <
30,00
50—
. 2400
30 - 18.00
Eo A 1200
b 6000

“To.0)

Figura 4. Funcdo espectral para c1=-0.2. Os outros
parametros sdo os mesmos da figura 3.

A(DK) &3 —]
50 — 40,00

-1 35,00
e
g —]

e 18,00

10— 1200

o
(0,0}
=0

Figura5. Funcéao espectral para c1=-0.3. Os outros
parametros sdo os mesmos da figura 3.
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Comparando as Figuras 3, 4 e 5, podemos ver
que quando |c, | cresce, a segunda superficie que se

origina em torno do ponto () devido aos efeitos
de cl, aumenta sua intensidade e se aproxima da
superficie de Fermi ordindria, representada pela
curva mais intensa. Com a aproximacao dessas duas
curvas, as extremidades das mesmas deveriam se
unir para formar um “pocket” como aquele mostra-

do na Figura 6 copiada da referéncia (CALEGARI
etal., 2011).

(c) ny=0.85 (x.x)

(0,0)

Ky

Figura 6. “Pocket” formado devido a presenca de
fortes correlagdes spin-spin. Figura copiada
da referéncia (CALEGARI et al., 2011).

O motivo mais provavel de ndo estarmos ob-
tendo “pockets” nas Figuras 3, 4 e 5, é o fato de
estarmos desprezando a dependéncia em k, de ¢,

Quando consideramos <S ;oS > =c,=constante,
estamos eliminando essa dependéncia. Portanto, os
resultados mostrados nas figuras 1 e 2 sugerem que
a presenga de ¢, nas fungdes de Green ¢é um ingre-
diente necessario, mas no suficiente para obtermos
“pockets” e “pseudogaps” na supetficie de Fermi.
Precisamos também considerar a sua dependéncia
em K, para alcancar o resultado esperado.

Estado supercondutor

Estudar os efeitos de c1 sobre as propriedades
supercondutoras do modelo, também é importante
porque pode nos ajudar a entender comportamen-
tos ndo usuais de certos materiais como é o caso
dos borocarbetos RNi2B2C, nos quais a amplitude
do “““gap”” aumenta com a temperatura, na re-
gido de baixas temperaturas, e entdo decresce na
regifo de altas temperaturas (BABA et al., 2008;
NAIDYUK, 2009)

U—st  nt=0.20 1=-1.08V t=0.314

o.72

|

o 0.4 0.8 1.2 1.6

ke T/t

|

ks THE|

Figura 7. Amplitude do “gap” supercondutor em

fungdo da temperatura para trés valores
diferentes de c1.

A Figura 7 inferior, mostra o comportamento da
amplitude do “gap” supercondutor A(T) em fungio
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da temperatura para nT=0.90 e valores diferentes
de c1. Podemos ver que na regifio de baixas tempera-
turas, A(T) aumenta com T até atingir um méximo e
entio comega a decrescer anulando-se na regifo de
altas temperaturas. A Figura 7 superior, mostra em
detalhes a regifo de baixas temperaturas. Podemos
observar que o efeito de c1 sobre A(T) é mais intenso
para valores maiores de |c1|, indicando que as cor-
relacdes spin-spin associadas a c1 desempenham um
papel importante no comportamento nfo usual desses
sistemas supercondutores.

A Figura 8 mostra A(T) com diferentes valores
de cl positivo. Observa-se que nessa situagio o efei-
to de c1 sobre A(T) é mais intenso do que no caso
de c1 negativo. Esses resultados concordam bem
com aqueles apresentados nas referéncias (BABA

et al., 2008; NAIDYUK et al., 2009).

LU=8t nt=0.90 t=-1.08V 12=0.2|

A

{atir ] = IR - -
0.6
a5

0.4

M|

0.3

0.2

Q.1

1]

kgT/H|

Figura 8. Amplitude do “gap” supercondutor para
diferentes valores de c1 positivo.

CONCLUSAO

Neste trabalho, estudamos os efeitos das cor-
relacdes spin-spin sobre as propriedades normais
e supercondutoras de um modelo de Hubbard
estendido e com um potencial atrativo. Para o
estado normal observou-se que a presencga de
correlacdes spin-spin é um ingrediente neces-
sario mas nio suficiente para gerar “pockets” e
“pseudogap” na superficie de Fermi. Concluimos
que a dependéncia em k da fungio correlacio
spin-spin é necessaria para produzir os “pockets”
na superficie de Fermi. A dependéncia em k deve
distribuir de forma nio uniforme a intensidade
das correlagdes spin-spin dentro da primeira zona
de Brillouin favorecendo assim o surgimento dos
“pockets”. No estado supercondutor do presente
modelo, concluimos que, as correlacdes spin-spin
estdo diretamente ligadas ao comportamento
andmalo do “gap” supercondutor em funcdo da
temperatura. Observou-se também que cl posi-
tivo produz um efeito mais intenso sobre A(T) do
que o cl negativo. Para entender a origem dessa
diferenga, dentro da presente aproximacéo de dois
polos, serd necessario um estudo mais detalhado
do papel de c1 nas funcdes correlacdo envolvidas
no célculo de A(T). De forma geral, mostramos
nesse trabalho que as correlacoes spin-spin desem-
penham um papel fundamental na descri¢io dos
supercondutores fortemente correlacionados.

AGRADECIMENTOS

Este trabalho teve apoio financeiro da Fun-
dacdo de Amparo a Pesquisa do Rio Grande
do Sul (FAPERGS) e do Conselho Nacional
de Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico

(CNPg).

Revista de Iniciacédo Cientifica da ULBRA - 2011



REFERENCIAS

BABA, T. et al. Bulk electronic structure of the
antiferromagnetic superconducting phase in
ErNi2B2C. Physical Review Letters, v. 100,
p. 017003-1-017003-4, 2008.

BEENEN, J.; EDWARDS, D. M. Superconduc-
tivity in the two-dimensional Hubbard model.
Physical Review B, v. 52, p. 13636-13651,
1995.

CALEGARLE. . et al. Superconductivity in an
extended Hubbard model with attractive inter-
action. Superconductor Science and Technol-
ogy, v. 24, p. 035004-1-035004-7, 2011.

DAGOTTO, E. Correlated electrons in high-
temperature superconductors. Reviews of
Modern Physics, v. 66, p. 763-840, 1994.

HUBBARD, J. Electron Correlations in Narrow
Energy Bands. Proceedings of the Royal Socity
A v. 273, p. 238-257, 1963.

IMADA, M. et al. Metal-insulator transitions.
Reviews of Modern Physics, v. 70, p. 1039—
1263, 1998.

LEE, P A. et al. Doping a Mott insulator: Physics

of high-temperature superconductivity. Reviews
of Modern Physics, v. 78, p.17-85, 2006.

NAIDYUK, Yu G. et al. The Superconduct-
ing gap behavior in the antiferromagnetic
Nickel-Borocarbide compounds RNi2B2C
(R=Dy, Ho, Er, Tm) studied by point-
contacts spectroscopy. Journal of Physics:
Conference Series, v. 150, p. 052178-1-
052178-4, 2009.

ROTH, L. M. Electron Correlation in Narrow
Energy Bands. I. The Two-Pole Approximation
in a Narrow S Band. Physical Review, v. 184,
p. 451-459, 1969.

ZUBAREV, D. N. Double-Time Green Func-
tions In Statistical Physics. Soviet Physics
Uspekhi, v. 3, p. 320-344, 1960.

Revista de Iniciacédo Cientifica da ULBRA - 2011




