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RESUMO

A presente dissertacao consiste em apresentar de forma sistematica os superconduto-
res tradicionais, levando em consideracao sua descoberta, as propriedades que o carac-
terizam, a teoria que os descrevem e as mudancas que ocorrem em suas propriedades
termodinamicas quando submetidos a interagao spin-orbita de Rashba.

Na primeira parte sao discutidos os tépicos fundamentais referentes ao fenomeno da
supercondutividade. Inicia-se o capitulo 1 com uma abordagem da evolucao historica da
supercondutividade e a apresentacao das propriedades que caracterizam um supercon-
dutor convencional, além de definir supercondutores tipo I (convencionais) e tipo II. O
capitulo 2 destina-se a uma explanacao da teoria microscopica BCS, cuja aplicacao esta
associada a supercondutores de tipo I, ainda neste capitulo argumenta-se sobre a interacao
dos elétrons com a rede, formando assim o que chamamos de pares de Cooper.

O capitulo 3 destina-se a apresentar o modelo de Rashba, que pode ser verificado
de duas maneiras: por geragao espontanea de campo elétrico na interface da juncao de
dois materiais ou em razao da aplicacao de um campo elétrico externo. No trabalho nao
se levara em conta a maneira que serd produzido esse campo elétrico. No capitulo 4
apresenta-se o Hamiltoniano do modelo, que consiste na juncao do Hamiltoniano BCS
com o Hamiltoniano de Rashba, a partir deste modelo pretende-se calcular o efeito da
interacao de Rashba, sobre os gaps de energia utilizando o método das transformacoes
canonicas, que consiste em avaliar a evolucao temporal do operador em questao por meio
de uma equacao de evolucao dinamica, o que nos permitird encontrar os autovetores de
energia e seus respectivos autovalores e associa-los aos gaps de energia.

Como consequéncia do capitulo 4, no capitulo 5 determinaremos o gap do supercondu-
tor em funcao da temperatura e do parametro de Rashba a g, bem como as propriedades
termodinamicas do modelo estudado, neste capitulo também abre-se um espaco para co-
mentarios e discussoes. Finalizamos com o capitulo 6, apresentando conclusoes parciais,
relacionadas a andlise de algumas curvas feitas a partir de dados numéricos, estas cur-
vas permitirao analisar a variacao nas propriedades termodinamicas dos supercondutores
devido o efeito Rashba.

Palavras-chave: Teoria BCS, Efeito Rashba, Propriedades termodinamicas.
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ABSTRACT

This dissertation presents systematically the traditional superconductors, taking into
account its discovery, properties that characterize the theory describing and changes
taking place in their thermodynamic properties when subject to spin-orbit interaction
Rashba.

In the first part are the key topics discussed related to phenomenon of superconducti-
vity. It begins with a chapter 1 approach of the historical evolution of superconductivity
and presentation properties that characterize a conventional superconductor, in addition
to define superconductors Type I (conventional) and type II. The Chapter 2 is intended
for an explanation of the microscopic BCS theory whose application is associated with
type I superconductors, although this chapter argue about the interaction of electrons
with the network, thus forming what is called Cooper pairs.

The Chapter 3 is intended to introduce the Rashba model, which can be verified in two
ways: by spontaneous generation of electric field the junction interface of two materials
or because application of the an external electric field. In work not take into account the
so that will be produced this electric field. In Chapter 4 it shows the model Hamiltonian
that constitutes the junction BCS Hamiltonian with the Hamiltonian of Rashba, from
this model it is intended to calculate the effect of Rashba interaction on the gap energy
using the method of canonical transformations, consisting to assess the evolution of the
operator concerned by a equation of dynamic evolution, allowing us find the self energy
carriers and their respective eigenvalues and associates them to gaps of energy.

As a result of Chapter 4, Chapter 5 determine the gap superconductor function of
temperature and the parameter ar Rashba and as the thermodynamic properties of the
model studied in this chapter also opens a space for comments and discussions. We end
with Chapter 6, presenting partial conclusions, Related analytical curve made from certain
data numerical, these curves will analyze the variation in thermodynamic properties of
superconductors because the effect Rashba.

Key-words: BCS theory. Rashba effect, thermodynamic properties.
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Capitulo 1

Introducao

Por décadas os fendmenos fundamentais da supercondutividade sao estudados por
cientistas de todos os lugares, os motivos para tais estudos sao muitos, que vao desde
aplicagoes, até explicacao dos fenomenos termodinamicos dos supercondutores.

Neste trabalho se estudard a supercondutividade representada pela teoria BCS, asso-
ciada a interacgao spin-orbita de Rashba. Dentre muitos motivos para esse estudo, pode-se
destacar: As alteragoes nas propriedades termodinamicas de um supercondutor tradicio-
nal e os motivos dessas alteracoes.

Para que a andlise nas propriedades termodinamicas sejam feitas, ha necessidade de

acrescentar alguns objetivos, sao eles:

Objetivo geral

Diagonalizar o Hamiltoniano representativo do modelo e obter as alteragoes nos gaps

de energia devido o parametro de Rashba ag.

Objetivos especificos

Apresentar as propriedades termodinamicas de um supercondutor tradicional.
Apresentar o Hamiltoniano BCS e o Hamiltoniano de Rashba.

Acrescentar ao Hamiltoniano BCS o Hamiltoniano de Rashba.

Estender os calculos dos gaps de energia para determinar a influéncia do parametro

de Rashba nas propriedades termodinamicas do modelo.

1.1 Contexto historico

Os tradicionais condutores de eletricidade (por exemplo cobre e ferro), apresentam re-

sisténcia a passagem de corrente elétrica. Dependendo do tipo de material essa resisténcia



pode ser alta ou baixa (levando em consideracdo a geometria e o tipo do material). Ou-
tros materiais, que a temperatura ambiente aparentemente sao ou nao bons condutores
de eletricidade, quando sao submetidos a uma determinada temperatura, sua resisténcia
tende a diminuir repentinamente. Esses materiais apresentam algumas caracteristicas
peculiares, que os caracterizam como supercondutores.

Podemos dizer que as pesquisas que acabaram levando a descoberta da superconduti-
vidade iniciaram com a tentativa de liquefazer os gases, técnica experimental conhecida
como criogenia (palavra que vem do grego Kryos (frio) e genos (geracdo)), ou seja, os
pesquisadores da época tentavam atingir baixas temperaturas por meio da liquefacao dos
gases. Essas pesquisas iniciais ocorreram entre os séculos XIII e século XIX [1].

O primeiro a conseguir liquefazer um gas foi Van Martin, que anunciou tal feito no ano
de 1798, quando conseguiu liquefazer o gds de amonia. Depois que o antncio foi dado,
a comunidade cientifica iniciou uma corrida para liquefazer outros gases. Com o avangar
do tempo ocorreram mudancas nas técnicas de liquefazer os gases, com maior dominio
tedrico e pratico para se realizar a tao buscada liquefacao.

Chegando ao final do século XIX, o fisico- quimico James Dewar desenvolve uma
nova técnica e consegue liquefazer o hidrogénio. No ano de 1906 Kamerlingh Onnes
liquefez o hidrogénio utilizando um outro processo diferente do processo de Dewar. Até
aqui os cientistas se prendiam em liquefazer gases, e talvez descobrir novas técnicas para
tal processo, mas ainda nao haviam verificado o que ocorria com as propriedades dos
materiais quando eram submetidos a temperaturas tao baixas. Ao liquefazer o hélio (He)
em 1909, Kamerlingh Onnes conseguiu atingir uma temperatura de aproximadamente
4,2 K. Com a liquefacao do He, Onnes comecou a estudar as propriedades dos materiais
quando submetidos a temperaturas baixas.

No ano de 1911, estudando o mercirio (Hg) a temperatura de 4,2 K, Kamerlingh
Onnes, figura (1.1) observou uma das propriedades mais marcantes de um supercondutor.
Verificou que a resisténcia do mercurio abruptamente caia para zero aquela temperatura
[2][3]. Dois anos depois dessa descoberta Kamerlingh Onnes ganha o prémio Nobel de
Fisica, em razao da liquefacao do Hélio e estudos das propriedades da matéria a baixas
temperaturas, mas nao especificamente pela supercondutividade.

Embora, sozinha, nao seja a principal caracteristica de um supercondutor, a resisténcia
elétrica nula é bastante mencionada quando se usa o termo supercondutor. A figura
(1.2) mostra esquematicamente como esse efeito é observado. Uma corrente em espira
supercondutora pode apresentar uma estabilidade no campo magnético produzido pela
corrente elétrica que a percorre que pode durar anos [5].

Logo apds a sua descoberta, a supercondutividade comecou a se popularizar no meio

cientifico, com a consequente expansao da procura por novos materiais. Alguns tentaram



Figura 1.1: K. Onnes, o cientista que descobriu a supercondutividade. Fonte: The Ame-
rican Physical Society (2007) [4].

Figura 1.2: Esquema representativo do campo magnético devido uma corrente elétrica em
uma espira supercondutora. Fonte: Autoria prépria (2015).



verificar se bons metais, como o ouro, a prata e o cobre, por exemplo, também seriam
supercondutores. Entretanto, constataram que, embora esses materiais sejam bons con-
dutores, curiosamente nao sao supercondutores.

Chegando ao ano de 1933, os fisicos alemaes W. Meissner e R. Ochsenfeld descobriram
o fenomeno que atualmente conhecemos como efeito Meissner. Esse fenomeno é bastante
importante para classificar os supercondutores. Esses pesquisadores verificaram que o
campo magnético dentro do supercondutor, em qualquer situacao, ¢ nulo, ou seja, os
supercondutores sao diamagnetos perfeitos. Deve-se distinguir esse efeito com o que ocorre
em um condutor perfeito. Nesse caso, como no interior de um condutor perfeito o campo
elétrico é sempre nulo, pela lei de Faraday,
a—Bz—ﬁxEZG, (1.1)
ot
o campo magnético é constante, ou seja, nao varia com o tempo. Agora vejamos o caso
de um supercondutor. Vamos considerar que inicialmente o supercondutor esteja a uma
temperatura acima da temperatura critica 7, submetido a um campo magnético externo
nulo. Ao ser resfriado abaixo de T, , o campo magnético no interior do supercondutor
continua nulo, nao variando, obedecendo a Lei de Faraday OB /0t = 0, comportando-se
como um condutor perfeito. Por outro lado, consideremos que o material esteja a uma
temperatura acima da temperatura critica T, portanto em um estado nao supercondutor,
submetido a um campo magnético nao nulo. Mantendo-se o campo magnético aplicado
e resfriando-se o material até a uma temperatura abaixo da temperatura critica, quando
ele passa a se comportar como um supercondutor, verifica-se que nessa temperatura o
campo magnético é excluido do interior do material. Esse efeito ocorre devido as cor-
rentes elétricas geradas na superficie do supercondutor, que criam um campo magnético
no seu interior de modulo igual e sentido contrario ao do campo magnético aplicado,
resultando em um campo magnético total nulo. Nesse caso, de forma diferente do que
ocorre no condutor perfeito, o campo magnético total varia com o tempo no interior do
supercondutor. Esquematicamente apresenta-se esse efeito na figura (1.3).

Até o ano em que o efeito Meissner foi descoberto estudos estavam associados prin-
cipalmente a novos supercondutores, mas nao havia ainda explicacoes para responder a
seguinte pergunta: “por que um material se torna supercondutor?”. Entao, no ano de
1934, Gorter e Casimir apresentam o conhecido modelo de dois fluidos, no qual para eles
existia uma corrente supercondutora e uma corrente condutiva normal. No mesmo ano,
os irmaos London [7] apresentam algumas equagoes associadas aos procedimentos eletro-
dinamicos dos supercondutores. Tais equacoes complementavam as equacoes de Maxwell
para o estado supercondutor (chamamos a atencao para a palavra estado, uma vez que

até entdo ainda nao se associava a supercondutividade a um estado da matéria).
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Figura 1.3: Representacao esquematica do efeito Meissner, pelo qual, no interior do su-
percondutor, o campo magnético aplicado é cancelado pelo campo magnético gerado pelas
correntes superficiais, cujo médulo é igual ao do campo aplicado e sentido contrario, re-
sultando em um campo magnético total nulo [6]. Assim, dizemos que o campo magnético
¢ expulso do interior do supercondutor. Fonte: Autoria prépria (2015).



Em 1950, os fisicos soviéticos V. L. Ginzburg e L. D. Landau apresentaram mais uma
nova teoria, conhecida como teoria de Gizburg-Landau, que visa explicar as propriedades
termodinamicas da transi¢ao do estado normal para o estado supercondutor [8]. Ainda
em 1950, o Fisico Frolich propusera uma possivel relacao entre os elétrons de conducao e
as excitacoes da rede cristalina, o que chamamos de interacao elétron-fonon, por motivos
que serao vistos um pouco a frente.

Chegou-se 0 ano de 1956 com a hipdtese apresentada por Cooper pela qual uma possivel
interacao atrativa entre pares de elétrons levaria a uma reducao da energia de Fermi. Em
principio improvavel quando se leva em consideragao apenas a interagao de Coulomb entre
esses elétrons, que sempre é repulsiva. Entretanto, no interior de um material, como os
supercondutores, os elétrons estao sujeitos a outros processos de interagao com o meio, o
que poderia levar a uma interacao efetiva elétron-elétron negativa.

No ano de 1957, Cooper, Bardeen e Schrieffer apresentaram uma teoria microscépica
para o estado supercondutor [9], tendo como origem a interacdo entre dois elétrons for-
mando os conhecidos pares de elétrons de Cooper. Essa teoria atualmente é conhecida
como teoria BCS em alusao aos nomes de Bardeen, Cooper e Schrieffer, respectivamente.
Em 1972 os trés ganharam juntos o prémio Nobel de Fisica pela formulagao da citada te-
oria, que explicava de forma satisfatoria o fendomeno da supercondutividade. Para muitos,
essa é uma das mais belas teorias explicativas das propriedades da matéria.

Depois da teoria BCS que descreve satisfatoriamente a supercondutividade, atual-
mente denominada classica, em referéncia a outras formas de supercondutividade surgi-
das a partir da década de 1980, e do surgimento de ferramentas matematicas oriundas
da teoria de campos capazes de dar um tratamento rigoroso aos modelos representativos
da supercondutividade, como métodos de muitos corpos com base nas funcoes de Green,
algumas curiosidades ainda pairavam no ar. O que se pode esperar quando juntam dois
materiais supercondutores? Suas propriedades sao alteradas ou continuam as mesmas?
Em 1962 o fisico britanico Brian David Josephson, verificou que os materiais supercondu-
tores ao se acoplarem através de um isolante bem fino, formando uma juncao, conhecida
hoje como juncao Josephson, apresentam novas caracteristicas, bem diferentes dos mate-
riais isolados. A sua previsao da relagao matematica entre a supercorrente através de tal
juncao e a voltgem aplicada, denominada efeito Josephson, posteriormente foi comprovada
experimentalmente e lhe rendeu o prémio Nobel de Fisica de 1973.

Até aqui, aparentemente, todas as questoes com relagao a teoria que descreve os su-
percondutores e as suas propriedades parecem estar respondidas. Mas novos desafios
surgiram, como por exemplo, a aplicacao desses novos materiais.

As pesquisas por materiais supercondutores a temperaturas cada vez mais altas intensificou-

se nas décadas de 1970 e 1980, culminando com as descobertas de 1986 de J. George Berd-



norz e K. Muller de materiais ceramicos supercondutores apresentando uma temperatura
de 30 K, pela qual receberam o prémio Nobel de Fisica de 1987.

A partir da descoberta de supercondutores a temperaturas maiores, como 30 K, os
fisicos entram em uma nova temporada, descobrir materiais com temperaturas mais ele-
vadas e, quem sabe, encontrar materiais supercondutores a temperaturas bem proximas
da temperatura ambiente. Um detalhe que deve ser observado é que alguns efeitos, como
o efeito Meissner, pareciam ser um pouco diferente para esses materiais. O outro detalhe
é que a teoria BCS parece nao descrever mais satisfatoriamente os efeitos nesses super-
condutores. Entao surge a necessidade de classifica-los, chegando-se a conclusao que o
fenomeno da supercondutividade nao é explicado somente pela teoria BCS, mas também
por uma juncao de varias especulagoes e teorias que englobam em sentido mais amplo os
supercondutores a altas temperaturas.

A figura (1.4) mostra a evolugdo com o tempo das descobertas de novos supercondu-
tores a temperaturas cada vez mais elevadas. Nota-se pelo grafico que demorou muito
tempo até atingir os 30 K. Isso se deve ao fato de existir nesse intervalo de tempo um
maior interesse com a teoria que descreveria o fendomeno do que buscar descobrir novos
materiais supercondutores com temperaturas criticas cada vez maiores. E interessante
observar que entre o final da década de 1980 e o inicio da década de 1990 houve um cres-
cimento abrupto da temperatura critica, observando-se, nos iltimos anos, uma tendéncia
a estabilizacao. Com as novas tecnologias nanométricas os cientistas cada vez mais estao
tomando controle da fabricacao de novos materiais a partir dos elementos quimicos iso-
lados que constituem o universo, de maneira que no futuro seria possivel criar novos

materiais com propriedades pré-estabelecidas, conforme o interesse do pesquisador.

1.2 Resumo de algumas propriedades do estado su-

percondutor

1.2.1 Resistividade Nula

Quando se fala em supercondutores, a primeira caracteristica a se pensar geralmente
¢ a resistividade nula. Essa é uma das caracteristicas mais populares, mas sozinha nao é
a principal, embora seja muito 1til para a maioria das aplicagoes. Mais a frente veremos
que uma outra caracteristica esta mais fortemente ligada ao estado supercondutor. His-
toricamente o primeiro elemento no qual se observou a supercondutividade foi o mercirio
(figura (1.5)), por Kamerlingh Onnes.

Provavelmente pela facilidade de minimizar as suas impurezas, K. Onnes observou que

alguns materiais comecam a apresentar resistividade nula quando atingem uma tempe-
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Figura 1.4: Evolugao da temperatura critica ao longo dos anos, desde 1911, ano da
descoberta da supercondutividade por Kamerlingh Onnes. Verifica-se o crescimento da
temperatura critica quase linear até a década de 1970, com um crescimento vertiginoso
entre o final da década de 1980 e o inicio da década de 1990, apds o que parece estar
sofrendo uma nova inflexdo no sentido de estabilizagao. Fonte: IX Escola CBPF (2012)
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Figura 1.5: Medida histérica da resistividade do mercirio em fungao da temperatura
realizada por Kamerlingh Onnes em 1911. A resistividade diminui linearmente com a
temperatura até atingir a temperatura de 4,2 K. Nessa temperatura a resistividade cai
abruptamente para 10> Ohms, descortinando-se, pela primeira vez, um material super-

condutor. Fonte: H. Kamerlingh Onnes (1911) [2].

ratura 7., denominada de temperatura critica ou temperatura de transi¢do, (ver tabela
1.1).

Tabela 1.1: Valores de T, para alguns elementos quimicos. Fonte: RBF (1998) [6].

Elemento Nb Pb Ta Sn Zr Bi Ge
T.(K) 93 7.2 45 3.7 0.8 nsc nsc

E importante observar que muitos elementos metélicos sao supercondutores, assim
como algumas ligas, alguns semi-condutores e também outros materiais organicos. Tem-

se também materiais com bastante irregularidades em suas propriedades fisicas, ou seja,

sao diferentes em cada ponto, esses sao os cupratos.

1.2.2 Destruicao da supercondutividade por campos magnéticos

Observou-se experimentalmente que o estado supercondutor é destruido por um campo

magnético maior que um valor critico H.., representado, em boa aproximacao, pela equacao

a seguir [5]:
(1.2)

HAT)=H.0)[1 - (1/7.) ]
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A figura (1.6) representa H, em funcdo de 7', onde a parte interna (esquerda da curva)
representa o estado supercondutor e a externa (direita da curva) representa o estado

normal.

0.8 4

0.6 1

H (T)H (0)

0a Supercondutor
0.2 4
0.0 T T T T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
TIT

Figura 1.6: Variacao do campo magnético critico H. com a temperatura, com duas regioes
representando os estados normal (regido externa a curva) e supercondutor (regiao interna
a curva). Fonte: Tinkhan (1996) [5].

1.2.3 Efeito Meissner

Na subsecao anterior vimos que um campo magnético forte pode destruir o estado
supercondutor. Agora veremos mais um comportamento dos supercondutores, que esta
associado também ao campo magnético aplicado, conhecido como efeito Meisssner. No
ano de 1933, Meissner e Ochsenfeld descobriram que os supercondutores sao capazes de
bloquear completamente o campo magnético em seu interior. Isso s6 acontece enquanto a
temperatura é menor que a temperatura critica. Caso se aplique um campo maior que o
campo critico, o estado supercondutor é destruido, dando origem ao fenomeno conhecido
como efeito Meissner [11]. Esse efeito foi comprovado experimentalmente, e as observagoes
mostraram que realmente B é nulo no interior do supercondutor.

De forma simples podemos verificar que os supercondutores sao diamagnetos perfeitos,
partimos da definicao que
B =pH. (1.3)
No interior do superconduor B=0.Seo campo externo H nao é nulo, significa que

1 é nulo. Portanto os supercondutores sao diamagnetos perfeitos.
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Uma outra importante conclusao é que resisténcia nula nao implica em B = 0 no

supercondutor, pois como

E=pJ, (1.4)

se p = 0, entao E = 0. Por outro lado, como

- - OB
E=_--" 1.
V x 5 (1.5)
entao,
OB -
— 0. 1.
5 = 0 (1.6)

Isso nao significa que o campo magnético B seja nulo, uma vez que a expressao acima
garante apenas que ele seja constante. Concluimos, assim, que a resistividade ser nula
nao implica o efeito Meissner, mas o contrario sim.

Todos os supercondutores apresentam o efeito Meissner, mas existe uma diferenca para
alguns, devido essa diferenca os supercondutores podem ser classificados de duas formas,

COIMo veremos a seguir.

Supercondutores tipo I

Nos supercondutores identificados como tipo I nao hé presenca de fluxo magnético no
interior do supercondutor enquanto o campo magnético é menor que o valor critico H,, é
o que acabamos de ver no efeito Meissner. Segundo Kittel [16], “Os supercondutores de
tipo I nao apresentam campos criticos H, muito fortes, de modo que os supercondutores
deste tipo nao possuem aplicacoes técnicas uteis na construgao dos enrolamentos de imas

supercondutores”.

Supercondutores tipo II

Como observado no inicio desta secao, o efeito Meissner consiste na expulsao total do
fluxo magnético do interior do supercondutor enquanto o supercondutor é submetido a um
campo magnético inferior ao campo critico H.. No caso dos supercondotores tipo IT [12, 13,
14], esta situagao ocorre em duas etapas. A primeira etapa esta associada a exclusao total
do fluxo magnético que ocorre enquanto o campo for inferior a um valor que designamos
por H.;, como ocorre nos supercondutores tipo I. Entretanto, no caso do supercondutor
tipo II, embora o fluxo magnético tenha sido expulso do seu interior, ele continua no estado
supercondutor. Na segunda etapa, continua-se crescendo o campo magnético externo até

atingir um valor denotado por H., a partir do qual o estado supercondutor é eliminado

11



completamente. Embora a verificagao experimental desse comportamento seja simples, a
abordagem matematica desenvolvida por Abrikosov é bastante complexa [12]. Na figura
(1.7) apresentamos um diagrama caracteristico do fluxo magnético B em fun¢ao do campo
magnético externo H para os supercondutores tipo I e II. Para o tipo I, o fluxo magnético
é nulo até o campo magnético atingir o valor H,, a partir do qual o estado supercondutor é
destruido. Para o tipo II o fluxo magnético é nulo até o campo magnético externo alcangar
o valor H.. A partir desse valor o material continua no estado supercondutor, embora
o fluxo magnético no seu interior nao seja nulo. O estado supercondutor é destruido
completamente apenas quando o campo externo atinge um valor maior, denotado por

H.5, o que confere aos supercondutores do tipo II maior aplicabilidade tecnoldgica.

B

H

Figura 1.7: Fluxo magnético no interior dos supercondutores do tipo I e do tipo II. No
supercondutor tipo I existe um campo magnético externo H, abaixo do qual o fluxo
magnético interno ¢ nulo. No caso do supercondutor tipo II, o fluxo magnético é total-
mente nulo para campo externo menor que H., apresentado o efeito Meissner, com o
material no estado supercondutor. Entretanto, existe um intervalo H,, < H < H. em
que o sistema apresenta simultaneamente as caracteristicas de metal normal e de super-
condutor. Para H > H. o sistema encontra-se completamente no estado normal. Fonte:
Tinkhan (1996) [5].

Na figura (1.8) apresentamos os campos magnéticos H.y e He em funcdo da tempe-
ratura, com ambos nulos em T,. Existe uma regiao entre as duas curvas onde coexistem

os estados normal e supercondutor simultaneamente, que chamamos de estado misto.
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HCZ(T)

Normal

Supercondutor

T. T
Figura 1.8: O campo magnético externo H.; e H. em funcao da temperatura 7. Existe
uma regiao entre as curvas H.(T) e Ho(T) em que coexistem simultaneamente o es-

tado normal e o estado supercondutor, identificado na figura como estado misto. Fonte:

Tinkhan (1996) [5].
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1.2.4 Estrutura Cristalina

Estudos experimentais a respeito da estrutura cristalina dos supercondutores a tempe-
raturas abaixo da temperatura critica, como a cristalografia de raio-X, tém demonstrado
que a rede cristalina nao sofre deformacoes estruturais na passagem do estado normal para
o supercondutor [6]. Portanto, o estado supercondutor nao estd associado a mudangas na

estrutura dos materiais.

1.2.5 Calor especifico eletronico

Embora nao ocorra uma transicao de fase estrutural na passagem do estado normal
para o estado supercondutor ao reduzirmos a temperatura a um valor menor que 7, , o
que seria observada pela medida do calor especifico, devido as alteragoes nos estados dos
elétrons de conducao dos supercondutores, o calor especifico desses materiais apresenta
um comportamento diferenciado ao atingir aquela temperatura, como pode-se observar
na figura (1.9).

Nos metais normais o calor especifico varia com a temperatura de acordo com a se-

guinte expressao:

C, =~T + AT?, (1.7)

onde v estd associado aos elétron de conducgao e A as vibragoes da estrutura do material.

No estado supercondutor o calor especifico é escrito como

Cy
VI

3
— 2,37(%) ? ¢~ LT/ T (1.8)

O termo exponencial que aparece na equagao (1.8) é uma caracteristica de sistemas
com um gap na energia. No proximo capitulo veremos como surge esse gap por meio da
teoria BCS.

1.2.6 Bandas proibidas

E sabido que as bandas de energia em um sélido, como por exemplo um metal ou
um isolante, decorrem da interacao dos elétrons com a rede, nos supercondutores essas
bandas sao resultado direto da relacao com a superficie de Fermi. A teoria mostra que
essas lacunas de energia de alguma forma dependem da temperatura, e que ao atingir o
valor T, tendem a se anular.

Na figura (1.10), o circulo preenchido representa a superficie de Fermi que estd a uma

distancia 2A do estado supercondutor.
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Figura 1.9: Esbogo do calor especifico correspondente a um material no estado normal e
no estado supercondutor para temperaturas muito baixas. Para o estado normal o calor
especifico varia linearmente com a temperatura. Por outro lado, para um material que
tem a propriedade de supercondutor, para temperaturas maiores que a temperatura critica
comporta-se como um metal normal. Baixando a temperatura, ao atingir a temperatura
critica T,, o calor especifico sofre uma descontinuidade e cai exponencialmente para zero
devido a criacdo do gap no nivel de Fermi. Fonte: Tinkhan (1996) [5].

247

Figura 1.10: Lacuna de energia associada a superficie de Fermi. Fonte: Autoria prépria
(2015).
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Normal Supercondutor

(a) (b)

Figura 1.11: Em (a) temos a banda de condugao do estado normal e em (b) a banda
proibida para o estado supercondutor. Fonte: Autoria prépria (2015).

Na figura (1.11), em (b) observamos claramente a separacao entre o estado fundamen-
tal e o estado das quase particulas (particulas que estao em estados mais energéticos) do

supercondutor.

1.2.7 Condutividade Térmica

Quando tocamos na madeira ou em um pedaco de metal, ambos a uma temperatura de
por exemplo 290 K, a nossa percepcao é que o material metalico estd a uma temperatura
menor que a madeira. Essa percepcao ocorre pelo fato de os metais serem bons condutores
térmicos, e a madeira nao. Isso se deve aos elétrons livres do metal (na madeira os elétrons
estao fortemente ligados aos seus dtomos), e a interagdo dos mesmos com a rede. A
diferenca na estrutura eletronica dos materiais influencia na sua condutividade térmica.

A densidade de corrente térmica é dada por

J = kVT, (1.9)

onde k é a condutividade térmica do material, que varia de material para material. Quanto
maior o valor de k melhor condutor térmico o material é. Entretanto, quando os materiais
atingem o estado supercondutor, diminui o niimero de elétrons proximos da superficie de
Fermi, o que produz uma menor interagao dos elétrons de conducgao com a rede, reduzindo

a condutividade térmica em baixas temperaturas, como apresentado na figura (1.12) para
o caso do chumbo (Pb).

1.2.8 Efeito Is6topo

Esse efeito foi descoberto por Maxwell e também por Reynolds no ano de 1950 [17].

Verificou-se experimentalmente que a temperatura critica (7;.) depende da massa isétopica
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Figura 1.12: Condutividade térmica do chumbo (k) em funcao da temperatura 7. Os
pontos na parte superior indicam o estado normal e os pontos na parte inferior representam
o estado supercondutor. Verifica-se que no estado supercondutor o chumbo apresenta
baixa condutividade térmica. Fonte: Adaptado do trabalho original de Watson e Graham
[15].

dos elementos quimicos que constituem o material, que matematicamente pode ser repre-

sentada pela expressao

M°T, = constante, (1.10)

onde M é a massa isotdpica e o um parametro do material que é aproximadamente 0, 5.

A tabela 1.2 apresenta aos valores de o de alguns materiais. Verifica-se que no Ru e
no Zr o = 0, representando auséncia do efeito isétopico nesses materiais. Essa auséncia
foi explicada em termos da estrutura de bandas eletronicas do Ru e do Zr (Kittel, p. 362)
[16].

A verificagao experimental da dependéncia da temperatura critica em relacao a massa
isotopica dos elementos quimicos que constituem o supercondutor é uma forte evidéncia da
importancia da interagao dos elétrons de condugao com a rede cristalina, conhecida como

interacao elétron-fonon, para explicar a origem da fase supercondutora dos materiais.
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Tabela 1.2: Valores experimentais de o em M*T, = const., M é a massa isotopica. Fonte:
(Kittel, p. 362) [16].

Substancia o + A« Substancia o + A«
Zn 0,45 + 0,05 Ru 0,00 4+ 0,05
Cd 0,32 =+ 0,07 Os 0,15 £+ 0,05
Sn 0,47 £ 0,02 Mo 0,33

Hg 0,50 =+ 0,03 Nb3Sn 0,08 =+ 0,02
Pb 0,49 + 0,02 Moslr 0,33 + 0,03
Tl 0,61 + 0,10 Zr 0,00 4+ 0,05
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Capitulo 2

Teoria BCS

2.1 Introducao

Até o presente momento verificamos algumas propriedades peculiares dos supercon-
dutores. Definimos a supercondutvidade como um estado da matéria e sabemos que esse
estado nao esta associado com deformagoes ou alteracoes na rede cristalina do mate-
rial. Entretanto, ainda falta responder o motivo de um material tornar-se supercondutor
abaixo de uma certa temperatura critica. Se seguirmos as datas mencionadas no capitulo
anterior, iremos notar que em todas as descobertas havia uma grande concentragao de
pesquisadores dedicados a aprofundar os conhecimentos em torno das linhas de pesquisa
em volga. Para ser mais especifico, quando por exemplo estavam trabalhando na li-
quefacao dos gases, a maioria dos cientistas se concentrava em liquefazer mais e mais
gases. Quando se descobriu a supercondutividade, um grande ntimero de pesquisadores
concentrava-se em encontrar mais materiais supercondutores. A busca pela compreensao
do processo que leva a supercondutividade foi uma caminhada longa e dificil. Surgiram
varias tentativas de natureza tedrica com um grande niimero de especulagoes para descre-
ver satisfatoriamente o estado supercondutor. Embora existissem teorias que explicassem
algumas propriedades, nenhuma era capaz de satisfazer totalmente todas as necessidades
da supercondutividade. Finalmente, em 1957, Bardeen, Cooper e Schrieffer publicam um
novo trabalho onde expuseram a teoria milagrosa, aplicando a mecanica quantica em nivel
microscopico, levando a determinagao com grande elegancia e precisao das propriedades
macroscopias dos supercondutores. Essa teoria passou a ser conhecida pelas iniciais de
seus nomes, a famosa teoria BCS. Desde a descoberta da supercondutividade até a for-

mulagao da teoria BCS passaram-se 46 anos.
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2.2 Interacao elétron-rede

No interior dos materiais, em nivel microscépico, os elétrons que se encontram livres,
pertencendo ao que chamamos de banda de condugao, podem colidir com os ions que
compoem a rede cristalina, o que resulta em uma resisténcia ao seu movimento. Além
dessas colisoes pode ocorrer também colisoes com impurezas devido a presenca de dtomos
de outros elementos quimicos que nao sao os do préprio material, ou colisoes com de-
formagoes da propria rede, o que pode levar a um aumento da resistividade do material.
Nas colisdes com os fons da rede existe transferéncia de energia do elétron para rede e
vice-versa. A essas interagoes chamamos de interacoes elétron-rede. Em razao dessas
interagoes a rede cristalina vibra criando estados coletivos, ou quase particulas, deno-
minadas fonons. Dizemos entao que a interagao elétron-rede pode originar a emissao ou
absorcao dessas quase particulas — os fonons, dai o motivo de também chamarmos a essas
interagoes de interagoes elétron-fonons.

O primeiro passo para entender a origem microscépica da supercondutividade foi dado
por Frohlich no ano de 1950. Em seus comentarios havia uma demonstracao que as
interacgoes entre a rede cristalina e os elétrons poderiam formar ligagoes entre os elétrons.
Em Seguida tem-se Bardeen, falando que é possivel que haja mudanc¢a no comportamento
dos elétrons se estes interagirem com a rede cristalina. Parece absurdo dizer que os elétrons
podem formar ligacoes, pois os mesmos sao cargas de sinais opostos e, conforme a fisica
classica, esse tipo de carga tende a se repelir instantaneamente. Entretanto isso ocorre
quando temos duas cargas isoladas. Frholich e Bardeen introduzem a rede cristalina como
mediadora dessa interacao indireta elétron-elétron.

Cooper mostrou que a nuvem eletronica de Fermi é instavel frente a formacao de pelo
menos um par de elétrons acoplados, independente da forma da forca de interacao fraca,
desde que seja atrativa [18].

A rede cristalina é formada por fons que sao portadores de cargas positivas. Quando
os elétrons passam nas proximidades dos fons, devido a atracao das cargas positivas ({ons)
com as negativas (elétrons), a rede pode ser distorcida como mostrado esquematicamente
na figura (2.1).

Observa-se esquematicamente na figura (2.1) que a densidade de cargas positivas em
volta dos elétrons aumenta. Essa variacao repentina pode provocar vibracoes na rede
cristalina, forcando a rede emitir um fonon. Esse, por sua vez, depende do tempo de
retorno da rede a posicao inicial, ou seja, pode ser demorado ou nao. O interessante
é que estando outro elétron na regiao onde ocorreu a deformacao da rede, ele sentira
essa distorcao, sofrendo uma atracao pelos fons positivos da rede. Como a inércia dos
ions é superior a inércia dos elétrons, a repulsao entre os elétrons sera inferior a atragao

pelos ions, permitindo que os dois elétrons sejam atraidos indiretamente um pelo outro,
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Par de Cooper

Figura 2.1: Quando um elétron passa através da rede cristalina, em razao da interacao
atrativa entre elétron e ion, os ions sao atraidos por esse elétron. Em consequéncia disso,
o elétron seguinte passando pela mesma regiao da rede é atraido diretamente pelos fons
que se deslocaram devido a passagem do primeiro elétron. Aquele (o elétron seguinte)
acompanha as deformagoes da rede cristalina formadas ao longo da trajetéria deste (o
primeiro elétron). Assim, indiretamente os elétrons se atraem, intermediados pela rede
cristalina, formando um par de elétrons, conhecido como par de Cooper. Fonte: Autoria
prépria (2015).

intermediados pela rede cristalina, formando os pares de elétrons conhecidos como pares
de Cooper. Assim podemos dizer que, nessa situagao, os elétrons se “atraem”.

De forma pictérica pode-se fazer uma analogia da interagao elétron-elétron, que forma
o par de Cooper, por meio da deformacao da rede cristalina, com uma bola de boliche
rolando sobre um colchao de agua. Ao se movimentar, a bola de boliche produz de-
formacgoes no colchao. Ao acrescentarmos uma segunda bola de bilhar, esta serd sugada
para o interior da deformacao, movimentando-se ao logo dos sulcos deixados pela primeira
bola, seguindo-a enquanto esta se movimenta na superficie do colchao. Os sulcos deixados
no colchao pela primeira bola de bilhar, atraindo a segunda bola, analogamente a rede
cristalina, corresponde as deformacoes da rede cristalina produzida pelo primeiro elétron,
que ¢ seguido pelo segundo elétron devido a sua atracao pelos ions que se deslocaram,

deformando a rede cristalina. Essa analogia esté representada pela figura (2.2).

2.3 Pares de Cooper

Em 1956, Cooper mostrou que se dois elétrons se atraem, mesmo com uma energia
bem pequena, a energia do par assim formado é menor que a energia de Fermi [18]. Isso
significa que um par de elétrons atraindo-se entre si podem formar um par ligado. O

estado fundamental de um gas de elétrons, se nao for levado em consideracao a interacao
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Figura 2.2: Analogia da formacao dos pares de Cooper, devido a deformacao da rede
cristalina pelos elétrons que se movem através da mesma, com o movimento de duas
bolas de bilhar sobre um colchao de dgua. Quando se langa uma primeira bola sobre o
colchao de agua, ela se movimenta formando sulcos que canalizam o movimento de uma
segunda bola lancada sobre o colchao, deixando a impressao que ambas formam um par de
bolas de bilhar que se atraem, ao mesmo tempo que se movimentam ao longo do colchao.
Fonte: RBF (1998) [6].

coulombiana entre eles, é representado pela esfera de Fermi. Energeticamente os elétrons
preenchem todos os estados até um valor do momento linear chamado momento de Fermi,
representado por k;, correspondendo & energia de Fermi e = h?k%/2m. Acima dessa
energia os estados encontram-se desocupados. Ao estudar um par de dois elétrons que
se atraem com um potencial negativo bem pequeno, Cooper supos que os elétrons de
conducgao nao interagem coulombicamente entre si, mas tao somente pela obediéncia ao
principio de exclusao de Pauli. Ao adicionar dois elétrons, a temperatura zero, ao mar de
elétrons de condugao, também a interacao dos elétrons do par injetado com os elétrons
de condugdo ocorrerd somente através do principio da exclusao de Pauli [18].

A teoria BCS [9] mostra que os pares de Cooper tem maior possibilidades de serem

formados em estados dados por:

(ET, —/%’¢> : (2.1)

com a funcao de onda descrita como

(A7) = D _g(R)e e (2.2)

Considerando que os elétrons sao particulas indistinguiveis, obedecendo a estatistica de
Fermi-Dirac, a funcao de onda total deve ser anti-simétrica. Portanto, antissimetrizando
a equagao (2.2) segundo o determinante de Slater para duas particulas, obtemos duas
funcées de onda de dois elétrons possiveis, uma singleto (1)¥)) e outra tripleto (¢™)),

COomo segue:
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P& = Zg@)cos[/?.(ﬂ — 7)1 ()xa(d) — xaMxa ()] (2.3)

Zg sen[k. (77 — 73)]xa(Dxa(d) + x2(Dxa (V)] (2.4)

Como desejamos uma interagao atrativa entre os elétrons que formam o par de Cooper,
e como a dependéncia coseinodal da fungao de onda em (7] —75) permite uma probabilidade
maior de um elétron do par se encontrar mais proximo do outro, esperamos que a fungao

de onda associada com a menor energia seja da forma

Yo(ri —73) = > g(k)[cosk. (7 — 73)]ha(Dxa(h) — xa(Mxa ()] (2.5)

k>kp

Consideremos agora a adicao de um par de elétrons ao mar de elétrons que constituem
a banda de conducao. Como todos os niveis de energia estao ocupados até o nivel de
Fermi e, devido ao principio e exclusao de Pauli os elétrons do par de Cooper somente
podem ocupar niveis de energia acima daquele nivel. Portanto, as energias de cada elétron
do par de Cooper ¢, devem ser maiores que ep (g > ep)

Para um par de elétrons independentes, isto é, nao interagentes entre si nem com o0s
elétrons da banda de conducao, a equagao de Schrodinger é escrita como

h2
Hytpy = o (Vl + Vz)iﬂo = 2590 (2.6)

27, 2 .
onde ez > ep = h;;f , 0os operadores gradiente V, e V, atuam nas coordenadas dos

elétrons 1 e 2, respectivamente. Na presenca da interagao somente entre os elétrons do
par de Cooper, V (r] — 73), a equagdo de Schrodinger passa a ser escrita como

Hotho + V(11 — 13)1b0 = Etbg (2.7)

Inserindo a equagao (2.5) na equagao (2.7), chega-se a seguinte expressao:

2e9(k) + Y 9KV = Eg(k), (2.8)
K>kp
onde Vi 5 = (eiE'F|V|e“5"F> er =| r; —r3 | é a distancia entre os dois elétrons do par

de Cooper. Na figura (2.3) apresentamos os pares de Cooper no estado (l{?, —l;’) sendo

espalhados para o estado (E, —E)
Devido a dificuldade de fazer uma andlise para um potencial V; 5 genérico, Cooper

prop0s uma aproximacao em que V,g,;, = —V no intervalo —hw, < ¢ < hw, e nulo fora
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Figura 2.3: Pares de Cooper, antes e depois do espalhamento. Fonte: Autoria propria
(2015).

deste intervalo, como mostra a figura (2.4), onde fw,. é uma energia de corte.

kK

e [0) €

-V

Figura 2.4: Aqui observamos o intervalo de energia em que V; 5 = —V. Fonte: IX Escola

CBPF (2012) [10].

Substituindo o valor do potencial V; 5 = —V na equagao (2.8) e transformando a soma

em uma integral, obtemos

E = 25 — 2hiw,e 7o, (2.9)

onde p(0) representa a densidade de estados no nivel de Fermi para cada spin.
Os pares de Cooper sao formados com energia dada pela equacao (2.9). Nessa equagao

o segundo termo passa a ser significativo quando a densidade de estados e a energia de
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corte passam a ser altos. Caso contrario o termo dominante é o primeiro. O que também
podemos concluir dessa equacao é que a energia do sistema serd cada vez menor se mais

e mais pares forem formados.

2.4 O estado fundamental BCS

2.4.1 A funcao de onda BCS

Na secao anterior mostramos que os pares de Cooper apresentavam funcgoes de onda
anti-simétricas. Considermos apenas um par de dois elétrons interagindo fracamente entre
si, sem interagirem com os demais elétrons da banda de condugao com energia préximo
a energia de Fermi, a nao ser via o principio da exclusao. Agora iremos verificar como
trataremos a anti-simetria considerando um ntmero N de pares de Cooper.

No estudo a seguir vamos continuar considerando que os elétrons dos pares de Cooper
interagem apenas entre si, dentro do mesmo par, mas nao interagem com os elétrons
de pares diferentes ou com os demais elétrons da banda de condugao. Tratando-se de
elétrons, a funcao de onda de cada par anti-simétrica, obedecendo a estatistica de Fermi-
Dirac, ou seja, obedecendo o principio de exclusao de Pauli. A funcao de onda de N
particulas constituidas pelo conjunto de N/2 pares de Cooper no estado fundamental

pode ser escrita como

[Yr(F1, T2y s ) = [ (7, T2 )) [0 (75, 7)) [ (P -1, 7)) (2.10)

onde (77, 7;) representa a fungao de onda de um par de Cooper, que sdo as mesmas para
todos os pares, mudando apenas as coordenadas das particulas que os constitui.
A fungao de onda acima pode ser compactada se usarmos a linguagem de segunda

quantizagao, o que faz a equagao (2.10) ser representada da seguinte maneira:

ey = T e (2.11)

k=Fk1,...kn
com
Wﬁ?) = UJE‘OO> + UEHD. (2.12)

Nessa equacao ]u,;]Q + |v,;]2 =1, |v,;]2 é a probabilidade do par (ET, —lgi) estar ocupado
e |u,;|2 =1- |’/E|2 ¢ a probabilidade de nao estarem ocupado. Na forma compacta da

segunda quantizagao a equagao (2.12) é escrita como

v = (ug +vpek ¢ )lo), (2.13)
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na qual [¢) simboliza o estado de véacuo, identificado como o estado em que nao existe
particulas presentes.
Substituindo a equagao (2.13) na equagao (2.11), o estado fundamental da teoria BCS

terd a seguinte forma

ey =TI (ug+vpeke ;o) (2.14)

k=k1,...ky

onde C% ec i representam os operadores criagao de um elétron com momento k e spin
para cima e um elétron com momento —k e spin para baixo, respectivamente, obedecendo

as seguintes relagoes de anticomutacao fermionicas:

{CEW C%/U/} = 61;]}"500/ (215)
{CEO'7 CE’O'/} = {CTE/ON CTEO_} = 07 (2].6)

onde o refere-se ao spin.

2.4.2 Meétodo variacional

Conhecida a estrutura da funcao de onda do estado fundamental, nesta secao deter-
minaremos o gap no nivel de Fermi, devido a criacao dos pares de Cooper, utilizando
o método variacional, apresentado originalmente na teoria BCS [9]. Este método exige
um pouco de esforco matematico, dependendo da auto-funcao que se deseja minimizar a
energia correspondente. No caso do estado fundamental, desejamos encontrar o menor
valor possivel para a energia que sera chamada de energia do estado fundamental. O
método proporciona encontrar parametros, que por sua vez podem ser associados a essa
energia minima.

No método variacional minimizamos o valor esperado em relacao ao estado fundamen-

tal |¢r) do operador H — N, fazendo

6(¢Yr|H — pNop|thr) = 0, (2.17)

onde H é o operador Hamiltoniano da teoria BCS [9], dado por

= 1 7T
H = Z SEC;;UCE,J + ZVE’E/CETC_EJ’C_E%CE,T’ (2.18)
ko kK

N,p € 0 operador nimero
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=+
q
o
=0
<)

(2.19)
ko

e i o potencial quimico, que passa a ser a origem das energias cinéticas dos elétrons de

condugao. O primeiro termo do Hamiltoniano da equagao (2.18) representa a energia

cinética dos elétrons de conducao e o segundo termo o potencial efetivo atrativo entre os

elétrons dos pares de Cooper.

Usando as equagoes (2.11) e (2.18) obtemos o valor esperado

(Yr|H — pNop|thp) = 2 Z 512“,% + Z Vi B URVR U Vi (2.20)
k kK

onde {; = €7 — p. Agora vamos minimizar a equacao (2.20) com o seguinte vinculo:
uz + vz = 1. (2.21)
Com essa condigao podemos definir 6; de maneira que

up = SGD@E (2.22)
vp = cosfy (2.23)

e a equacao (2.20) passa a ser escrita como

(Yp|H — uNyp|pp) = 2 Z & (cos 9];)2 + Z Vi isendy; cos Ozsendy, cos 0y,
k k&
1
= Zf,; [1+ cos (26;7)] + 1 Z Vi psen (267) sen (26;,) (2.24)
k

kK

Por questao de mera praticidade no processo de minimizacao da energia, vamos fazer

a seguinte mudanca de variavel £ — ¢ na equagdo acima, que passa a ser escrita como

(Yp|H — uNyp|tr) = Z&;[l + cos (207)] + i Z V. wsen (207) sen (26) - (2.25)

q qK

Desenvolvendo a derivada parcial em relacao a 65, obtemos

(Vp|H — pNop|top) = —2&sen (207) + > Vi prcos (207) sen (267, . (2.26)

g

9
00
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Da equacao acima, o valor esperado (¢p|H — ptNop|t)p) serd minimo quando

—2¢sen (207) + Z Vi pcos (26;) sen (26;,) = 0. (2.27)

P
Tirando COS(2QE) de dentro do somatdério em k’, encontramos

2¢sen (29,;) = oS (29,;) Z Vi psen (29,;,)

!
tan (207) = % Z Vi psen (20, - (2.28)
k/
Agora vamos fazer as seguintes defini¢oes:
1
Np ==Y Vipupvg = -5 > Vi psen (207) (2.29)
E E
e
Ep= (024 e2)', (2.30)
A relagao entre as duas equacoes acima é dada por
Dp= ka g kl? (2.31)
ou

Z kK \/m (2-32)

esta equacao ¢ conhecida como condicao de auto-consisténcia. Para V7 i, Cooper sugeriu

o seguinte modelo:
-V se |&] e &z |<hw,
’ 0 caso contrario

onde V' é uma constante positiva. Em razao disso, inserindo a equagao (2.33) na equagao
(2.32), podemos concluir que o somatério do lado direito dessa equagdo nao depende de

k, sendo portanto constante, escreve-se também

A o < hw
Ag:{ se &l < (2.34)

0 se|&| > hw,

onde A é uma constante. Como nesse modelo Ap = A, no intervalo || < hw, e zero
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fora desse intervalo, a equagao (2.32) fica

A = KZL (2.35)

2 Y
RIS

ou seja,

11 1 I 1

V- §§—r el 52}3—

Substituindo somatoério em k' da equagao acima por uma integral na energia, obtemos

(2.36)

fuwe
1.1 P e (2.37)

Vo2 ), VAL +E?
onde p(&) é a densidade de estados préximo do nivel de Fermi. Supondo que a densidade
de estado varia lentamente com a energia nas proximidades da energia de Fermi (¢ = 0)
e que no limite de acoplamento fraco “p(0)V << 1" temos
A = 2hw, exp( ! ) (2.38)
~ e exp(——). .
p(O)V
Agora, conhecendo A, podemos calcular u; e vg. Substituindo a equacdo (2.38) na

equagao (2.28) e usando as equacoes (2.22) e (2.23), com Ay = A, encontramos as relagoes

A
tan(20;) = ——
&

A

2upvp = 2sen(fy) cos(by) = sen(20;) = B

k

¢
'U]% - u% = cos?(6) — sen®(0;) = cos (26;) = _FI;

Da tltima das equacgoes acima com o vinculo u% + U% = 1 concluimos que

1 &k &k
'“ (a2+¢)
2 1 ( k) &k
o2 B <A2 + 52)1/2 240
L k J
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Capitulo 3
Hamiltoniano de Rashba

O efeito Rashba pode ser verificado de duas maneiras: por geracao espontanea de
campo elétrico na interface da juncao de dois materiais ou em razao da aplicacao de um
campo elétrico externo. Na primeira maneira, ao se fazer a juncao de dois materiais de
forma a compor, por exemplo, o que se chama de ligas semicondutoras, verifica-se que
a geometria espacial da rede cristalina dos materiais ¢ alterada. Devido a essa situacao,
naturalmente pode surgir algum gradiente de potencial e automaticamente um campo
elétrico na interface da jungao. Dependendo da sua intensidade, o campo elétrico pode
causar distor¢oes a funcao de onda e consequentemente a quebra da simetria das bandas
eletronicas. Na segunda maneira de verificar o efeito Rashba, aplica-se um campo elétrico
externo no material, resultando, de forma geral, em alteracoes na fun¢ao de onda e con-
sequentemente nos estados de energia e nos gaps. Neste trabalho analisaremos o efeito
Rashba em um supercondutor classico sem nos preocuparmos com a forma de producao
do campo elétrico que da origem a interacao spin-orbita de Rashba.

Na andlise a seguir vamos considerar um géas de elétrons nao interagentes bidimen-
sional, que pode estar distribuido na interface de uma juncao entre dois materiais [20],
como mostramos pictoricamente na figura (3.1). Um elétron em movimento em um campo
elétrico esta submetido a forcas eletrostaticas e também as influéncias relativisticas relaci-
onadas a interagao spin-érbita (SO) [21], chamadas também de acoplamento spin-6rbita.
Devido ao seu movimento numa regiao de campo elétrico, o elétron livre sofrerd também
os efeitos de um campo magnético, que por sua vez interagird com o momento orbital
eletronico.

O Hamiltoniano que representa um elétron em movimento em um campo elétrico, E ,

é escrito como [21]

Hso = — (ﬁXE)'57 (3.1)

KB
2mc?
onde m é a massa do elétron livre, up é o magneton de Bohr, ¢ é a velocidade da luz no
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vacuo, p' é o operador momento, & € escrito em termos das matrizes de Pauli. Dependendo
do campo elétrico aplicado ao sistema de elétrons em movimento, e no caso dos gradientes
de potenciais que surgem, os efeitos representados pelo Hamiltoniano (3.1) tornam-se

bastante significativos [22].

/B/\k

Figura 3.1: Particula livre transitando sob o efeito de um Campo elétrico. Fonte: Autoria
prépria (2015).

Na figura (3.1), o elétron livre move-se no plano zy e sob ele atua uma campo elétrico
perpendicular a esse plano. O momento p serd escrito em termos das suas componentes
Pz € py na forma

D= DT + pyY, (3.2)

onde 7 e g sao os vetores unitarios nas direcoes dos eixos z e y, respectivamente, e o campo

elétrico na direcao z perpendicular ao plano do movimento dos elétrons é escrito como
E = Eyz. (3.3)

Substituindo a (3.3) na (3.1), escreve-se o Hamiltoniano de Rashba como se segue:

ko, .
HSO = o2 (p X Z)'O' (34)

O termo que acompanha o produto escalar entre o vetor (px2) e o vetor ¢ é chamado

de constante de Rashba [22], ou seja:

E
_ HBEo (3.5)

a =
2mc?

Desenvolvendo o produto vetorial misto acima, o Hamiltoniano (3.4) toma a forma:
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HSO = a(gxpy - O-ypa:)7 (36)

onde o, e 0, sao as matrizes de Pauli

0 1

Op = (1 O) (3.7)
0 —2

oy = (Z 0 > (3.8)

Vamos escrever o Hamiltoniano dado pela equagao (3.6) na forma da segunda quan-
tizagao. Iniciaremos este processo escrevendo os correspondentes operadores dos momen-

tos p, e p, em mecanica quantica como a seguir:

px—>—ih6% (3.9)
.0
py—>—lha—y (3.10)

Substituindo as projegoes (3.9) e (3.10) na equagao (3.6), o Hamiltoniano Hgo adquire

a seguinte forma:

: 0 0
HSO = —tha <0'18—y — Uya_l‘) . (3.11)

Ao substituirmos as matrizes de Pauli na equacao (3.11) chegamos a:
0 9 _ ;9
Hso = ha| , v (3.12)

—%—la—y 0

Definimos o operador quéantico de campo #,(7) [23] na forma:

1 2
I —ik-7 t
P1(F) = Wi Eﬁ e e, (3.13)
i

_ L eilg-?cﬂ

onde ¥f,(7) (¢,(7)) cria (destréi) um elétron com spin y na posiao 7.
O Hamiltoniano da interacao spin-o6rbita de Rashba em segunda quantizagao é obtido

da relagao

Hy = / 47 1(7) Hso 1, (7) (3.15)
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ou, usando a equagao (3.12),

(1) — i, (7) ) (3.16)

Hp = ha/ di’ (ﬂ(m wI@) (_f%%(;) _ Z’Z%%(F)

Desenvolvendo as operacoes matriciais acima, chegamos a seguinte equacao

Hp = ha / 0 (97 20y (7) — i} 20, (7) — 0] (P20, (7) — i (1) 20,(7) (3.17)

A equagado (3.17) é uma equagao integro-diferencial, e suas derivadas podem ser en-

contradas, como segue abaixo:

0 1 o
(7)) = == ik Tep, (3.18)
ox VV -

1 7. ikT
u(7) = —szye Py (3.19)
VS
Na equagao (3.17), cada termo do lado direito pode ser integrado levando em consi-
deracao a ortogonalidade das fungoes envolvidas, as propriedades do delta de Kronecker e

os resultados obtidos nas equagoes (3.18) e (3.19). Assim, as integrais da equagao (3.17)

sao escritas como se segue:

/der(F — (1) = Z ikacy, (3.20)

/dr@DT(F) P (7) ZC* ikycy, (3.21)

/drwi(f' Z ikacy, (3.22)

/ dmpj(%%wm >k ityey, (3.23)

Substituindo a as equagoes (3.20), (3.21), (3.22) e (3.23) na equacgao (3.17), obteremos

a relacao esperada:

HR_haZ[ )cq —|—cq(k _k)CET
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Ainda podemos escrever agp = ha, o que nos dara a seguinte equacao

Hp = QRZ[ (=iky = ky)eg, + b ik, — ky)e (3.24)

Definindo k, = kcosf e k, = ksinf, os termos entre parénteses na equagao (3.24),

podem ser escritos como

—iky — k, = —ke® (3.25)

iky — ky = —ke ™. (3.26)

Assim, a equagdo (3.24) passa a ser escrita como

= —aRZk |:€Z€CTETCEJ, “gc]aclgT (3.27)

O modelo de Rashba representado pelo Hamiltoniano na forma da segunda quantizagao
representado pela equacao (3.27) serd utilizado neste trabalho para estudar o efeito de

Rashba nos materiais supercondutores descritos pelo Hamiltoniano BCS.
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Capitulo 4

Hamiltoniano do Modelo

4.1 Introducao

No segundo capitulo fez-se uma breve abordagem sobre a teoria BCS, com a des-
cricao do seu respectivo Hamiltoniano. No terceiro capitulo escreveu-se o Hamiltoniano
de Rashba na forma da segunda quantizacao, denotado por Hg. Analisou-se também
como pode ocorrer a formacao dos pares de Cooper, devido a interacao atrativa entre
dois elétrons, intermediados pelos fonons, originados da deformacao da rede cristalina
pela passagem dos elétrons de condugao. A seguir, escrevemos o Hamiltoniano para os

supercondutores de acordo com a teoria BCS [9] como

— Lt _ PN N P
H= Zékcéacl}’o Z AkcETc—m Z AEC—kickT (4.1)
k K k

onde o operador C,Tg (c. ) cria (destrdi) um elétron de condugdo com energia £ e spin o.
(o

O primeiro termo da equacao (4.1) estd associado a energia cinética dos pares de Cooper,

sendo denotado da seguinte forma:

H = ngcggc%. (4.2)

O segundo termo refere-se ao potencial atrativo dos pares de Cooper que dao origem ao

Hamiltoniano BCS, escrito como,

Hpcg = — Z AECETCT_EJ/ — Z Azc_&cm (4.3)
k E

onde

Ap= Z Vi <0_m0m> ) (4.4)
o
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e Vo, representa a interacao elétron-elétron intermediada pelos fonons da rede.
Agora vamos introduzir ao Hamiltoniano do supercondutor, conforme a teoria BCS, a

interagao de Rashba, cujo Hamiltoniano é dado pela equacao (3.27):

_ i0 T —i0 .t
- _O‘Rzk[e €€ A ‘5% (4.5)

Neste capitulo estudaremos o comportamento de um supercondutor que obedece a
teoria BCS na presenca de interacoes spin-érbita de Rashba. Assim, o Hamiltoniano do

modelo serd escrito como

H=H.+ Hr+ Hpcs. (46)

ou, de forma expandida,

k

i0 1 i0 1 Tt *
H= Zskcq Cr = aRZk (e’ CrCry T - CIEQCET) — ZAECETC—m — ZAEC—EJ,CET (4.7)
i

4.2 Diagonalizacao do Hamiltoniano

No presente capitulo utilizaremos o método das transformacoes canonicas, que con-
siste em avaliar a evolugao temporal do operador em questao por meio de uma equagao
de evolugao dinamica, o que nos permitird encontrar os autovetores de energia e seus
respectivos autovalores associados ao Hamiltoniano dado pela equagao (4.7).

A diagonalizacdo do Hamiltoniano representado pela equacao (4.7) serd realizada em
dois passos, conforme descrito a seguir. No primeiro passo diagonalizamos inicialmente

apenas o Hamiltoniano constituido pelos estados da banda de conducao e o Hamiltoniano
de Rashba,
H,=H.+ Hp. (4.8)

No segundo passo escrevemos o Hamiltoniano Hpgcs na base em que H; é diagonal

e diagonalizamos nesta nova base o Hamiltoniano do modelo dado pela equagao (4.7),
escrito na forma

H = H, + Hpcs (4.9)

4.2.1 Primeiro passo

Inicialmente diagonalizaremos o Hamiltoniano H; constituido pelo Hamiltoniano da

banda de conducao H. e o Hamiltoniano de Rashba Hpg, escrito como
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= ZgECL}C* - aRZk ezect e wc}% kT) (4.10)
k

Agora usaremos a equagao de movimento de Heisenberg (deduzidas a partir das pro-

priedades do operador de evolugao temporal [19]), definida como

iECEU = —[H]_,CEO_] (411)

Desenvolveremos a equagao acima inicialmente para spin para cima (1), escrevendo

0
I35 iy [Hl’CET] (4.12)
ou P
8t ]{;T [H17 kT] [HC’C’GT} [HR7CET] (413)

Para simplificar, resolvemos [HC7CET] separadamente. Levando em consideracao as

relacoes de comutagao e anti-comutagao,

[Hw CkT] HCCET - CETHC (414)
resulta em
[Hevcp) = —epe, (1.15)

Agora, resolvemos separadamente [Hp, cr T]’ que é dado pela seguinte relacao
Substituindo o valor de Hg e usando novamente as relagoes de comutagao e anti-

comutacgao, obtemos

[HR,CET] agke?c. (4.17)

k|

Usando os mesmos procedimentos para [H.c- | e [H R,c&], chegamos na seguinte

(] k\L
relacao
[Hc’cm] —€5Cq, (4.18)
e
[Hp, cp)] = arke e, (4.19)
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Substituindo as equagoes (4.15), (4.17), (4.18) e (4.19) na (4.11), obtemos duas equagoes

diferenciais acopladas:

. 0
—iCp, = —EjCy, T arkeTer (4.20)

.. P —i0 B
ity = =g, T arke Ve, (4.21)
Devido aos movimentos de vibracao da rede cristalina, as equagoes acima possuem

formas similares a forma das equagoes dos osciladores harmonicos acoplados [24]. Logo,

para desacoplar as equagoes supomos que:

ey (t) = e_i’\tcEU (4.22)

Substituindo a equagao (4.22) nas equagoes (4.20) e (4.21), encontramos

—)\CIZT =~y T oszewcm (4.23)
e
—/\c& = —epcy, osze_“chT (4.24)

Notamos agora duas equagoes algébricas (4.23) e (4.24) que, para que nao admitirem

a solugao trivial, devem obedecer a condicao

(z+A) b

N 0, (4.25)

onde z = —¢; e b = agke®.
Resolvendo a (4.25), encontramos os seguintes autovalores de energia
5,& = EE:EOéRk, (4.26)
correspondentes aos seguintes autovetores:

ag, ﬁ(CETie ki)’

que formam a nova base {a,;n} na qual o Hamiltoniano H; passa a ser escrito, tomando

(4.27)

a forma

_ i
H, = ng?n%n“’?n’ (4.28)
k
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em que é’,;n é a energia das quase particulas descritas pelos operadores criacao (destruigao)
T

al
kn

Dirac.

(aE ), n = £ e os operadores ax obedecem as regras de anti-comutacao de Fermi-
7 "

4.2.2 Segundo Passo

Continuando o processo de diagonalizacao do Hamiltoniano H, representado pela
equagao (4.7), acrescentamos ao Hamiltoniano H;, dado pela equagao (4.28), o Hamilto-

niano Hpgcg,

H = Hy + Hgcs (4.29)

ou seja, vamos diagonalizar o Hamiltoniano,
_ PR RS £
H= ka"aﬁna’m ZAkCEf—M ZAkcfchkT (4.30)
k E i

na base {ay, }, na qual foi escrito o Hamiltoniano H;.

Da equagao (4.27), podemos encontrar os operadores Cp © G, oM termos dos opera-

dores ag,» que serao dados por:

1
= 5 (90 05

Ao substituirmos os operadores acima na equagao (4.30), escreveremos o Hamiltoniano

em funcao dos operadores ag, da seguinte forma

_ oAt CNTAL AT AT PN | Tt o
H —%gknagnakn ZAk<aE+a—E+ ap.a' z tapa'. —aga /E;'—)

A (4.31)
?;AE @ Oy T g O T O T “4;7%)
onde
L o0

Agora vamos diagonalizar o Hamiltoniano dado pela equacao (4.31), na base {a,;n},

fazendo a seguinte substituicao de notagao: +—1 e ——.
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Usando a equagao de movimento de Heisemberg para os operadores aj,_, encontramos

as relagoes:

Rl -
iy, = Gog, + (B g+ B g)al ) (4.33)
i%aim = aaT_;;A
[H,a 0= Erat L+ Aka + AT _rag,
il = —¢gal . — (Bp+B75) ey, (4.34)
i%aT@ = —[H, ai@]
[H,a! ,;1] £y il A P Aj it
af = —£,g¢aim + (Z*_,; + Z;%) ag, (4.35)
iaam —[H, aki]
[H.az,) = =& ap, + A kT + Z,;aT_ET
iy, = fmam — <Z7,; + Z,;) aT_ET (4.36)

Voltando a notacio 1=(+) e J=(—), considerando A_j = Ay (trata-se de um médulo),

as equagoes (4.33), (4.34), (4.35) e (4.36) podem ser agrupadas como segue:
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.. . B ot
1a = §ppap, + 2Apa’ . +0 iy T 0ag_

K+ ol
ial . = 28pa, —& a' 04l +0a, (437
ial .= Oag +0a', —&.a' —2A%a. '
iap = Oaz + OaT_E_ — QZ,;aT_EJr +&paz
Na forma matricial a equagao (4.37) ¢ escrita como
ci,a gﬁ 2A; 0 0 C;k N
a' . R a' .
Z% aT_’i_ B Zﬁk f)k_ —(f)ﬂ —ZOZi aT_Ij_ ’ (4.38)
—k+ "kt k —k+
a.. 0 0 —2Ap & az_

que representa um sistema de blocos de matrizes independentes, que podem ser diagonali-
zadas separadamente. Novamente é necessario desacoplar equacgoes. Para isso tomaremos

a dependéncia temporal de agn(t) na forma

a- (t) = e Ma.. (4.39)

Procedendo a diagonalizagao do primeiro bloco de matriz (4.38), e ja consideramos a

dependéncia temporal dos respectivos operadores, escrevemos

22 Y| _
ot aT

i

E , (4.40)
20 =&

de onde obtemos os seguintes autovalores de energia

E(+)(:|:) = apk+t, /8% + A% (4.41)
Diagonalizando o segundo bloco,
T
ot a._

encontramos os seguintes autovalores de energia

E(_)(i) = —OéRkJ:l:\ /8% + A% (443)

Vamos determinar os autovetores correspondentes aos autovalores E(i)), para isso,

H —0 (4.44)

_§E+ _222
—2Ap &

al .
—k+] , (4.42)

(ZE_

Eyw — &y 2

p
2A; Egpys +& | |y
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Depois de encontrado os autovetores de energia, impomos algumas condicoes sobre

eles, de modo que podemos escrevé-los em fungao de novos operadores 7; 1 dUE terao

suas propriedades discutidas um pouco mais a frente, ao fazermos as relagoes inversas,

temos o seguinte resultado

Vi) = YRty — Hgalg

B t
Vi) = Miag, T gl

Agora determinaremos os autovetores correspondentes aos autovalores £_y 4

igual ao processo anterior,

Eye + &y —2A;
—2Ay, Eoym — &

i

) _ et )
TRy = Mg, +Vrag_

apds normalizar e compactar, encontramos

_ T
Vi) = Vraly, — HRag

(4.45)

(4.46)

), fazendo

(4.47)

(4.48)

(4.49)

O conjunto composto pelas equagoes (4.45), (4.46), (4.48), (4.49) é resultado das

relacoes inversas de um conjunto de equagoes dos operadores ag,, que sao conhecidos

como transformagoes de Bogoliubov [26]. Em resumo, temos as seguintes relagoes:

E(+)(+) = OéRkH—\ / 8% + A%

_ t
Te(+)(+) = 1912@;;4 — HEa_g_

By = ark+y /e + AL

_ T
Vi) (o) = Hpap, t0Ral .

E) = —ark+y/ep + AL
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(4.50)

(4.51)

(4.52)

(4.53)

(4.54)



_ et
T = MRy R0 (4.55)

By = —aRk—m (4.56)
Vi = Vel ¢, — ppag (4.57)
onde
1 < \?
Vi =75 <1 N E%M%) (4.58)
€

e == (1 + \/ﬁ) (4.59)

Finalmente, na base {v;, . } o Hamiltoniano H passa a ser escrito como

H=YY"E; 1 . 4.60
kv"]l 12 ’Yk’nl M2 7]&‘,771 M2 ? ( )
k& mn2
onde L 1 TEDTESENtA A energia das quasi-particulas, Ve sao operadores que obede-
3111, sT11,7)2

cem as regras de anticomutagao de Fermi-Dirac, escrito em termos dos operadores a- , e

kn
1M1 e 19 podem assumir dois valores, 17y = 4+ e 1, = =+.
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Capitulo 5
Resultados e Discussao

A partir dos resultados obtidos no quarto capitulo, no presente capitulo determinare-
mos o gap do supercondutor em fun¢ao da temperatura e do parametro de Rashba agp,

bem como as propriedades termodinamicas do modelo estudado.

5.1 Determinagao do Gap A;

Nesta secao calcularemos o efeito da interacao de Rashba, representada pelo parametro

ag, sobre o gap A da teoria BCS, dado pela equacao (4.4):

Ay = Zka<ck ic,;,T>. (5.1)
Z

Vamos escrever a equagao (5.1) na base {7, .} em que o Hamiltoniano H, dado pela

equagao (4.60), é diagonal. Portanto, escrevendo (c_, ¢CE’T> em termos de ( Ly )

ke TEninz
com 1, 12 = =, obtemos

I o B} — 9 (AL B}
<C*k’¢ck’T> 2 [“kﬂk<vl¥(+x+)7k(+)(+>> ﬁk“'f@k(ﬂ(—ﬂk(ﬂ(—)ﬂ
(5.2)

AT . 9= AL }
[79%“’6<7E<7><7>7k(7><7)> + “kﬁk@k(f)(ﬂ”k(ﬂ(ﬂﬂ '

Como o Hamiltoniano H, dado pela equagao (4.60), é diagonal na base {v; mm}’ o}

N |=

termo (7’% ) representa o numero de ocupacao das quase particulas definidas

7"71:772’7];’7717”2
por aquele Hamiltoniano. Assim, a distribuicao de Fermi-Dirac f (E,;W) correspondente

aenergia L, [27], onde p =+ e v = =&, ¢ dada por

1
E- = Jﬂ e =
f( k;w) <Pyku1/7k’“j> eXp(ﬁEEW) +1

Substituindo (7}2771,17275’1717”2) por f(Ey,,) na equagao (5.2), teremos:
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1
<C—15’J,Ck7T> = 5/‘121912 [f(EE—Jr) - f(EE+—) + f(EE++) - f(EE——)} (5.3)
Inserimos na equagao (5.3) os autovalores de energia encontrados no segundo passo da

diagonalizagao feita no capitulo 4, e considerando que §; = , /5% + A%, obtemos a seguinte

relacao

Substituindo a equagao (5.4) na equagao (5.1), escrevemos

A= %vaw% [—tanh (W) + tanh (M)] (5.5)

k'
Fazendo a aproximacao da teoria BCS em que Viz = —V e Ap = A, associada a
condicao em que
1 Az
ety = 5 (5:5)

2 /2 2’
€E+AE

obtida do produto da equagao (4.58) pela equagao (4.59), finalmente chegamos a relagao

de auto-consisténcia com o acoplamento de Rashba:

—tanh (M> + tanh (M” (5.7)

I 12 1
V 4 - W 2 2

Nota-se na equagao acima (5.7) que quando fazemos ag = 0, caimos na situagao de
auto consisténcia de um supercondutor sem a contribuicao de Rashba. Portanto, uma
transformacao canonica do Hamiltoniano BCS pode nos levar aos mesmos resultados que
a abordagem variacional, mas com a vantagem de simplificar as manipulacoes com estados

excitados.

5.1.1 Relacao entre o gap e a temperatura

Transformando a soma em £ (na equacao (5.7)) em uma integral em ez, e considerando

que no nivel de Fermi a densidade de estados é constante e dada por p(er), teremos
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wp
Lo V[ g pler)

4J wp e2 + A?

—tanh <ﬂ(@R\/;:_’3_"C’Z)> + tanh (5(%\/2_’#5’2))], (5.8)

onde wp ¢ a frequéncia de Debye, ou seja, a frequéncia maxima de oscilagoes, e

[2m
Op = QR ﬁ (59)

Da equagao (5.8) é possivel obter A em funcao da temperatura 7', substituindo 3 por

1
kpT*

seja, p(e) = p(ep). Portanto, teremos:

Para isso, vamos considerar a densidade de estados no nivel de Fermi constante, ou

2 2

Cplep)V o de | B(ark — &) B(ark + &)
1= 1 /wD NErwe tanh( ) —|—tanh< >] (5.10)

No limite da temperatura tender a zero e agr = 0, a equagao acima se reduz a

1

Vo[ep d
_ pler) / = (5.11)
2 J, VEE+A
Apés a resolugao da integral (5.11) e substituigao dos seus respectivos limites de inte-

gracao, chega-se a seguinte relagao

ZWD

A —
1 1

(5.12)

No limite do acoplamento fraco, ou seja, p(er)<1, a equagao acima resulta em:

1
P(é‘F)V)'

A partir dessa equacao verificamos a distancia energética entre o estado fundamental

A = 2wp-exp(— (5.13)

e o estado excitado.

Voltando a discussao da relagao entre o gap e a temperatura, observamos que a equacao
(5.10), apresenta somente solu¢ao numérica, pois o delta se encontra dentro de uma fungao
integro diferencial, que nao apresenta solucao analitica. Para verificar o comportamento
do gap A em relagao a temperatura, inicialmente faremos a situacao mais simples, que
¢ exatamente o material sem o efeito Rashba. Para isso tomaremos ag = 0, que resulta
no grafico apresentado na figura (5.1). Notamos que os valores do gap tendem a diminuir
com o aumento da temperatura, até atingir o valor zero para temperaturas maiores ou

iguais a temperatura critica T.. A partir dessa temperatura o estado supercondutor é
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destruido.

6
5
4
S
<
-
2
14
0 T T T T T T T T T
1.0 1.5 2.0 25 3.0 3.5

k. T

Figura 5.1: Valores de A em funcao da temperatura (kgT') para o caso em que nao existe
o efeito Rashba, ito é, agr = 0. Nesse caso recupera-se os valores obtidos pela teoria BCS.
Fonte: Autoria prépria (2015).

A figura (5.2) mostra as variagoes de A com a temperatura T para diferentes valores
do parametro de Rashba, ag. Observa-se que quanto maior o valor do parametro de
Rashba ag, menor é o valor da temperatura critica 7..

Da figura (5.2) é possivel retirar as seguintes relagoes:

]if;z = % = 1.78} —arp=0.0 (5.14)
,i(;z = % = 1.95} — ap =10 (5.15)
kAB(;i B % - 2'”} — ap =14 (5.16)
/i(;z - % = 3'16} — ap =20 (5.17)

O resultado apresentado na equacao (5.14) estd de acordo com o valor esperado te-
oricamente para supercondutores sem a interacao spin-6rbita de Rashba [9][5], pois essa
razao de energia é o que se espera para supercondutores convencionais. Os valores (5.14)
a (5.17), estao relacionados ao desnivel entre o calor especifico do estado supercondutor e
o estado normal, a partir deles é possivel verificar numericamente se o desnivel aumenta

ou diminui com o aumento do parametro de Rashba, por isso sao importantes.
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Figura 5.2: Gaps de energia de um supercondutor sob o efeito Rashba. Fonte: Autoria
prépria (2015).
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Devido as alteracoes na temperatura e nos valores correspondentes aos gaps de energia,
as propriedades termodinamicas do material supercondutor sao alteradas, bem como as
propriedades magnéticas.

A figura (5.3) mostra um decréscimo na temperatura devido o aumento no parametro
de Rashba, a linha cheia que acompanha perfeitamente os pontos obtidos teoricamente,
foi obtida usando a equacao (5.18). A partir de um determinado ag o estado supercon-
dutor é destruido, neste caso o valor do alpha critico (valor que o estado supercondutor é

destruido) é aproximadamente 2.4.

N equacgao de ajuste
13 0.4 1 e calculo téorico
0.2 -
0.0 - T ; . : T - . ; !

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
T (@ )T (a,=0)

Figura 5.3: Relacao entre a constante de Rashba ap e a temperatura critica 7, de um
supercondutor descrito pela teoria BCS. Fonte: Autoria prépria (2015).
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5.2 Propriedades Termodinamicas

5.2.1 A descontinuidade do calor especifico de um supercondu-

tor

=

Com A(T') determinado, é possivel obter a energia das quasi-particulas £ = [5% + A(T)Q} g
Estas energias permitem encontrar o nimero de ocupagao, dado pela funcao de Fermi
Ir= (1 + ePE; ) _1, o qual, determina a entropia eletronica para um gés de fermions. Para

um gés de fermions a entropia eletronica é dada por [5],

Ses = —2kp Y _ [felnfy+ (1— fr)in(1— f7)] (5.19)

k

O calor especifico pode ser obtido apartir da seguinte defini¢ao [29]:

e=5(53) (5.20)

Usando a equagcao (5.20) na equagao (5.19), que resulta:

N 2
Ces = 28k Y —% (E,j + %B%) (5.21)
@ k

Quando o A(T) da equagao (5.21) vai para zero, o material retorna ao seu estado
normal, restando somente o primeiro termo do lado direito da equacao, que corresponde
ao calor especifico no estado normal. Por se tratar de um gas de elétrons [30],

272
Cen = TP(OV{;%T = ’7T (522)

Como ha uma descontinuidade finita em torno da temperatura critica, passando o
primeiro termo equagao (5.21) para o lado esquerdo (o que equivale a uma diferenga entre
o calor especifico supercondutor pelo normal) e transformando a soma em uma integral,

encontra-se a seguinte relacao:

e = (e =y, = o0 (T ) (5.23)

Para determinar o desnivel dado pela equagao (5.23), é necessario conhecer o compor-
tamento de A(T) préximo de T, o cdlculo de ajuste para a queda de A(T') perto de T, é

dado aproximadamente por esse valor:

A(T) _ T\?
a0 (1 - T) (5.24)
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Usando a aproximagao (5.24) para A(T), com A(0)/kgT. conhecido, obtem-se:

Ac 0.46A(0)

i (5.25)
Blc

A variacdo do desnivel é mostrada na figura (5.4). Para isso foram usados os valores

dos gaps de energia e da temperatura, obtidos numericamente.

8.5

8.0 1 .

7.5 -

7.0 -

6.5 -

AcCly

6.0 -

5.5+

5.0+

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

Figura 5.4: Grafico do desnivel entre o calor especifico no estado supercondutor pelo
calor especifico no estado normal em funcao do alpha de Rashba. Fonte: Autoria propria
(2015).

5.2.2 O campo magnético no efeito de transicao

A energia livre de Gibbs no estado supercondutor é escrita como [28]:

Ges = Foo 4+ poH*V (5.26)

e na fase normal como:
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/.LQH2V
2

onde G nas equagoes (5.26) e (5.27) representa a energia de Gibbs. O primeiro termo no

Gen = Fep +

(5.27)

lado direito da equacgao esté associado a energia livre de Helmholtz e o segundo termo
a energia de magnetizacao. Observa-se que o segundo termo assume um valor menor
no estado normal do que no estado supercondutor, o que se deve a expulsao do campo
magnético via efeito Meissner.

No valor critico do campo, o estado supercondutor é destruido, o que leva G., = G.,,.
Logo:

H?V
Foy+ poH?V = F,, + “OT (5.28)
Dividindo a equacao (5.28) pelo volume, chegamos a seguinte relacao,

poH?
fen_fes: 02

Associando a equagao (5.23) e a (5.24) a equagao (5.29), obtemos o seguinte resultado:

(5.29)

A(0)) 2 H?
fon = fe =023 (L) (7= ot = P2 (5.0
ou
MOH(? A(0) ? 2

A equacao (5.31), mostra que ocorrem mudangas no campo magnético termodinamico,
que no caso dos supercondutores tipo I é exatamente igual ao campo magnético critico,
fisicamente essas mudancgas ocorrem porque ao acrescentar a interacao spin-érbita, a di-
ferenga de energia (fe, — fes) € alterada.

A figura (5.5), mostra o comportamento do campo critico préximo da temperatura

critica. As curvas se diferenciam devido a uma mudanca na energia interna do sistema.
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Figura 5.5: Campo magnético critico em fungao da temperatura. Fonte: Autoria prépria

(2015).
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Capitulo 6
Conclusoes

Nesta dissertacao estudou-se as propriedades termodinamicas de um supercondutor
convencional, sobre o efeito da interagao spin-orbita de Rashba, o qual é descrito pela
teoria BCS. No capitulo 1 foi feita uma breve discussao a respeito das propriedades ge-
rais dos materiais supercondutores e suas respectivas evolugoes tedricas. No capitulo 2,
estudou-se a teoria BCS , o fenomeno supercondutor, as variagoes energéticas e, final-
mente, apresentado o Hamiltoniano BCS como o mesmo seria utilizado no trabalho.

O capitulo 3 foi destinado a apresentar a interacao spin-orbita e, consequentemente,
mostrar o Hamiltoniano de Rashba de forma compacta que, acoplado ao Hamiltoniano
BCS, representa o Hamiltoniano do modelo.

Apos a apresentacao do Hamiltoniano do modelo, no capitulo 4 foi iniciado o processo
de diagonalizacao, o qual foi dividido em dois passos, com o objetivo de encontrar os
autovalores e autovetores de energia, além de verificar as mudancas ocorridas nos valores
energéticos do sistema. O capitulo 5 foi escrito com a intengao de mostrar a relagao entre
o gap de energia e a temperatura, e a partir desses valores, pudemos observar como variava
o campo magnético critico, o calor especifico, a prépria temperatura critica e o gap de
energia.

Ao final foi possivel observar que a razao entre os gaps de energia por kgT, é alterada,
consequentemente altera-se o desnivel do calor especifico do estado normal pelo estado
supercondutor, fugindo assim do comportamento tedrico padrao para um supercondutor
sem o efeito Rashba (ver equagoes (5.14), (5.15), (5.16), (5.17)). Observa-se ainda que
a medida que o campo elétrico aumenta, via efeito Rashba, a temperatura critica do
material supercondutor convencional vai tendendo a diminuir cada vez mais (ver figura
(5.2) e (5.3)), uma observagdo importante, é que a constante de Rashba ap tem um
valor critico, acima deste valor o estado supercondutor também é destruido. O resultado
fisico mais interessante estd em torno das mudancas na energia interna do sistema, que

diminui visivelmente, consequentemente produz mudangas no comportamento do campo
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magnético critico. O desnivel do calor especifico tende aumentar, aumentando também a

transicao de fase do estado normal para o estado supercondutor.
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Apeéendice A

Unidades

A tabela a seguir mostra algumas unidades de grandezas e constantes utilizadas nesta

dissertacao.

Tabela A.1: Unidades

simbolo nome unidade SI
QR constante de Rashba kj o

A gap de energia J

h constante de Planck  J.s

B inducao magnética T

v coef. do termo linear moi o2

Lo permeabilidade T'Tm

kgT energia J

c calor especifico mo‘;' e

~ H?2 .
As relagoes %, (fen — fes) € “OTC apresentam unidades SI.
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