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Resumo

Desde sua descoberta a supercondutividade tem sido objeto cada vez maior de interesse
no meio cientifico no intuito de aplicar suas caracteristicas incomuns a tecnologia do mundo
macroscopico. Para isso, é fundamental primeiramente estudar o comportamento destes
materiais em baixas temperaturas, visto que pesquisas recentes apontam para descobertas
interessantes nesse limite que tém corroborado o entendimento da supercondutividade como
um todo. Tendo isto em mente, foi estudado no presente trabalho uma observacao sutil sobre
uma particularidade de supercondutores de duas bandas, mais especificamente sobre quais
as implicacoes no acoplamento interbanda advindas da aplicacao de hibridizacao sobre o
sistema a temperatura nula. Para tanto, houve uma necessidade em calcular de forma geral
os parametros de ordem que representam os dois tipos de emparelhamento possiveis, um
puramente intrabanda e outro com caracteristicas misturadas, para posteriormente explorar
os graficos A x V e § x V' a temperatura nula, que ilustram como estes parametros de ordem
reagem a hibridizacao, em especial o acoplamento interbanda além do comportamento das
bandas de energia do sistema e comparacoes com modelos ja estudados anteriormente.

Palavras-chave: Supercondutividade, Temperatura Nula, Hibridizac¢ao.



Abstract

Since its discovery, superconductivity has been an object of increasing interest in the
scientific community and the application of its unusual characteristics to the technology of
the macroscopic world. For this, the study or behavior of these materials at low tempera-
tures is essential, since recent research points to interesting discoveries, whose limit is the
corroborated or the understanding of superconductivity as a whole. Bearing in mind a use-
ful observation about a particularity of two-band superconductors, more specific about the
implications for interband coupling, resulting from the application of hybridization on the
zero temperature system was studied in the present work. For that, there was a need to
calculate the general form or the order parameters that represent the two possible types of
comparison, an intrinsic resource and one with mixed characteristics, to later explore graphs
A xV and § x V at zero temperature, which illustrates how these order parameters react to
hybridization, in particular or interband coupling in addition to the behavior of the energy
bands of the system and comparisons with models previously studied.

Keywords: Superconductivity, Zero Temperature, Hybridization.
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1 Introducao

Em Fisica, muitos fendmenos resultam de uma interacao mutua e especifica. Um exemplo
disso ¢ a relagao entre o movimento térmico nao correlacionado dos atomos. Com o aumento
da temperatura, a energia térmica se torna muito grande em comparagao com alguma energia
de ordenacao relevante que o estado da matéria estabelecido a baixas temperaturas acaba
se decompondo. Todas as transicoes de fase, bem como a construcao dos préprios atomos
a partir dos constituintes elementares da matéria, seguem esta regra. Portanto, nao é sur-
preendente que muitas vezes propriedades da matéria e que posteriormente podem também
se tornar importantes para a tecnologia, sao descobertos em experimentos realizados sob
condicoes extremas, como a supercondutividade. Nesse sentido, a supercondutividade em
mais de uma banda tem grande relevancia, pois ela vem sendo aplicada em varios tipos de
sistemas supercondutores, como os de alta temperatura [I], férmions pesados [2], éxidos de
cobre [3], entre outros sistemas reais.

A robusta e frenética pesquisa acerca de materiais supercondutores sabidamente tem por
maior objetivo o uso de suas caracteristicas anormais em dispositivos a temperatura ambiente.
O primeiro passo foi a descoberta dos supercondutores de alta temperatura, no entanto o
comportamento do sistema supercondutor pode sofrer variacoes conforme o aumento de um
ou mais parametros controlaveis, fazendo surgir uma necessidade de saber como estes afetam
o estado supercondutor. Ha varias maneiras de fazer esta investigacao, sendo a hibridiza(;é(ﬂ
uma destas possibilidades.

Outro fator crucial na analise destes sistemas sao as transicoes de fase, que tém em
comum uma universalidade no que tange as suas caracteristicas em pequenas regioes onde as
particulas comportam-se organizadamente, apesar da naturezas destas transicoes nao serem
necessariamente iguais, pois enquanto algumas dependem do grau de agitacao térmica de seus
constituintes, outras, chamadas de transicoes de fase quanticas, nao tem natureza térmica,
de tal maneira que podem ser estudadas a temperatura nulaE|.

Uma técnica matematica comprovadamente adequada para tratar de sistemas de muitos
corpos em mecanica quantica é a das Fungoes de Green, que em limites diferentes converge
para resultados esperados em sistemas ferromagnéticos e supercondutores, para citar dois
exemplos, além de ser particularmente 1til no calculo de correlagoes, como serd visto poste-
riormente. Em vista disso, através do tratamento estatistico de Zubarevﬂ em conjunto com
a segunda quantizacao para operadores fermiénicosﬂ foi feita a descricao matematica deste
trabalho.

Assim sendo, a construcao deste trabalho se deu da seguinte maneira:

No capitulo [2| a preocupacao residiu em fundamentar teoricamente o que a posteriori
vieram a ser os resultados do mesmo, comecando com uma explanacao breve sobre o contexto
historico das primeiras descobertas acerca da supercondutividade, caracteristicas bésicas, os
aspectos principais da teoria BCS, passando por alguns modelos multibandas e os conceitos
de hibridizagao, transicao de fase e parametro de ordem, até chegar na aplicabilidade dos
materiais supercondutores.

ver secao
ver se¢ao
ver apéndice
ver apéndice

=W N



No capitulo |3 é apresentado o modelo e o problema propriamente comeca a ser atacado,
através da técnica das funcoes de Green na representacao de Zubarev, definindo primeira-
mente os parametros de ordem de nosso interesse. Em seguida, foram calculadas as equagoes
de movimento, fun¢oes de Green, energias de excitagao, funcoes de correlacao até chegarmos
aos parametros de ordem e equagoes de gap, fazendo algumas consideragoes relativas a teoria
BCS, e aplicamos o limite de temperatura nula.

No capitulo [4] foram feitas andlises relativas aos dois parametros de ordem calculados
anteriormente, bem como o comportamento das bandas de energia do sistema. Para tal, foi
escolhido resultados numeéricos referentes a classe particular de supercondutores Metais de
Transicao. Assim, obtemos os graficos dos parametros de ordem normalizados pela energia
de Fermi A xV e 6 x V, no intuito de saber como a hibridizacao V' gera a supercondutividade
assimétrica.

Na conclusao descrevemos de forma sucinta os resultados obtidos, suas implicagoes e
perspectivas que podem ser adicionadas a investigagoes futuras.

Nos apéndices [A]BJ[C] foi detalhado o método das fungdes de Green usadas no contexto
do trabalho, uma breve discussao sobre a segunda quantizagao e os operadores de criagao-
aniquilacao para férmions, que embasam a escolha do Hamiltoniano usado no problema.



2 Fundamentacao Teodrica e Consideracoes Gerais

2.1 Descoberta e Caracteristicas Basicas

A primeira tentativa de modelar um metal data de 1900, o chamado modelo de Drude E],
onde os elétrons estao livres no metal e os ions positivos vibram em torno de suas posigoes
de equilibrio, proposta cinco anos apés a descoberta do elétron por J. J. Thomson | Embora
desordenados, quando submetidos a uma diferenca de potencial, os elétrons se ordenam em
uma direcao preferencial, que caracteriza a corrente elétrica. Esta corrente, porém, sofre
oposicao devido as imperfeicoes da rede e a vibragoes térmicas oriundas do deslocamento dos
ions de suas posicoes de equilibrio, a chamada resisténcia elétrica. Sabe-se que, conforme um
material é submetido a temperatura cada vez menores, as vibragoes térmicas diminuem, de
tal maneira que um metal teria resisténcia mesmo em 7' = 0K, visto que em geral ele contém
impurezas e imperfeicoes.

A caracteristica mais fundamental do fenomeno da supercondutividade é o fato de que,
a baixas temperaturas, alguns materiais podem conduzir sem nenhuma resisténcia aparente,
ao contrario de um metal em estado normal, situacao ilustrada na Figura[I] Esta descoberta,
feita em 1911 pelo fisico neerlandés Heike Kamerlingh Onnes (1853 - 1926) para o mercurio
(Hg) a aproximadamente T, = 4, 2K [4], é lembrada até hoje como o marco inicial do estudo
de materiais supercondutores.

A
P Metal normal

Supercondutor

f T

Figura 1: Perda da resisténcia de um material a baixas temperaturas, uma das principais carac-
teristicas de um supercondutor. Fonte: ANNETT, 2004.

SPaul Drude (1863 - 1906), Fisico alemao.
6Joseph John Thomson (1856 - 1940), Fisico britanico.



Outra caracteristica basica de um supercondutor é o chamado efeito Meissner, em homena-
gem ao seu descobridor, o fisico alemao Walther Meissner(1882 - 1974), que em 1933 percebeu
que abaixo de uma certa temperatura critica e quando imersos em campos magnéticos pouco
intensos, o fluxo é expelido de dentro de materiais supercondutores, de tal maneira que dentro
deles o campo se anula, situagao ilustrada na Figura 2] Devido a isso, os supercondutores
sao considerados materiais diamagnetos perfeitos, pois conforme a Lei de Lenz EL a variacao
do fluxo magnético através de um circuito ”cria” uma corrente induzida numa dire¢ao oposta
a essa direcao de fluxo. Entretanto, em um dtomo diamagnético, os elétrons orbitais mu-
dam seu movimento de rotagao de tal maneira a produzir um momento magnético resultante
oposto ao campo magnético aplicado. Assim sendo, podemos dizer nesse caso que um campo
magnético fica impedido de penetrar no interior de uma substancia supercondutora, porque
nestes materiais os elétrons de conducao ajustam seus deslocamentos de maneira a produzir
um campo magnético oposto ,ou seja, o supercondutor como um todo comporta-se como um
unico atomo diamagnético. Assim, as duas caracteristicas principais dos supercondutores, ou
seja, o efeito Meissner e a auséncia de resisténcia a um fluxo de corrente, estao relacionadas
entre Siﬁ No entanto, também foi descoberto que ha uma dependéncia do campo magnético
externo aplicado com a temperatura critica, fazendo com que haja um campo critico, acima
do qual o fendomeno nao mais aconteca e o metal volte ao seu estado normal, comportamento
ilustrado na Figura [3]

T>T. B=0
T<T. B=0 N T>T. B#0
B#£0

Figura 2: Efeito Meissner: Um supercondutor expele o campo magnético de seu interior. Fonte:
ANNETT, 2004.

Entretanto, ha uma divisao nos supercondutores com relacao a resposta deste campo.
Nos supercondutores ditos de tipo I, o campo dentro dele permanece nulo até todo o estado
supercondutor ser destruido no campo critico H,., comportamento tipico de materiais mo-
noatomicos; No caso dos supercondutores de tipo II, materiais tais como "ligas”e ceramicas,
hé& dois campos criticos H.; e H., sendo que para pequenos valores de campo aplicado, a

"Heinrich Friedrich Emil Lenz (1804 - 1865), Fisico estoniano.
8Estritamente falando, nao existem ”materiais supercondutores”, mas sim um ”estado supercondutor”de
certos materiais.



magnetizacao varia linearmente com o campo e dentro do material nao ha fluxo magnético,
assim como no tipo I. Porém, uma vez que o campo excede H., o fluxo magnético comeca
a penetrar na amostra, até chegar em H. e a supercondutividade ser destruida quando a
magnetizacao se anular. A explicacdo da termodinamica entre H.; e H. foi dada por Abri-
kosov H Na Tabela [1] vemos alguns supercondutores do tipo 1 e 2, bem como seus campos e
temperaturas criticas, enquanto que os dois comportamentos estao ilustrados na Figura [4]

. : ; . I
02 04 06 08 1 12%
Figura 3: Campo critico vs temperatura tipico de um supercondutor. Fonte: CASALBUONI, 2003.

Tipol Tipo II

H A Abrikosov

. 4 .

-
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Figura 4: Diagrama de fase H — T para os supercondutores tipo I e tipo II. Fonte: ANNETT, 2004.

Até o surgimento da teoria BCS, a compreensao causal do fendmeno da supercondutivi-
dade ficou sem uma resposta por cerca de 50 anos, pelo fato de que compreendeé-la exigia um
entendimento da importancia do comportamento coletivo dos elétrons, ou efeito de muitos
corpos. Assim sendo, em regime cléssico seria inviavel esta analise e podemos dizer que a
supercondutividade, apesar de poder ser observada em nivel macroscépico, é um fenémeno
essencialmente de natureza quantica.

9 Alexei Alexeevich Abrikosov (1928 - 2017), Fisico russo.



Tipo 1 | T.(K) | H.(0K)[T] | Tipo 1L | To(K) | ptoHu (0)[T] | ftoHz(0)[T]
Al | 1,175 | 00105 | Nb(Fio) | 9.3 0,18 2
He | 4,154 | 0,0411 | NbySn | 182 0,44 23
Nb | 925 | 02060 | NoN | 16 0,0093 15
Pb | 7,196 | 00803 | K3Ce0 | 19 0,013 32
Sn | 3,722 | 00305 | RbsCo0 | 29,6 0,012 57

Tabela 1: Valores de T, e H. para alguns supercondutores tipo I e tipo II.Fonte: MANGIN, 2016.

2.2 Teoria BCS - Aspectos Principais

Em 1957 os Fisicos estadunidenses John Bardeen (1908-1991), Leon Cooper(1930 - ) e
Robert Schrieffer(1931 - ) publicaram no artigo intitulado ”Microscopic Theory of Super-
conductivity”a primeira teoria microscépica da supercondutividade, chamada de Teoria BCS
em razao de seus nomes [5]. Uma primeira explicacao advinda desta teoria foi a do efeito
isotopo, no qual a temperatura critica 7, de um supercondutor varia com a massa dos fons
da rede cristalina M de acordo com a equagao [2.1}

T, oc M (2.1)

Assim, o fendmeno estaria intimamente ligado com os fons da rede, fato que poste-
riormente foi confirmado experimentalmente. A teoria BCS original previu que o expo-
ente a é aproximadamente 0.5, com excecoes para alguns metais de transicao como Mo-
libdénio e Osmio que apresentam um efeito reduzido, e outros como Ruténio, que tém efeito
isétopo essencialmente nulo. Em outros sistemas, como o supercondutor de alta tempera-
tura Y Ba,CuszO7, a auséncia do efeito isétopo pode indicar que os fonons da rede nao estao
envolvidos ao todo no mecanismo de emparelhamento. Na Tabela [2| temos a constante a e a
temperatura critica T, para alguns supercondutores.

Supercondutor | T.(K) | «
Zn 0,9 0,45
Pb 72 049
He 42 049
Mo 0,9 033
Os 0,65 0,2
Ru 0,49 0,0
Zr 0,65 0,0
Nb3Sn 23 0,08
MgB2 39 0,35
YBa2Cu307 90 0,0

Tabela 2: Efeito Isétopo de alguns supercondutores.Fonte: ANNETT, 2004.

A segunda previsao da teoria BCS ¢ a existéncia de um gap de energia 2A no nivel de
Fermi. Em um metal normal, os estados eletronicos estao preenchidos até a energia de Fermi,
e ha uma densidade finita de estados no nivel de Fermi. Porém em um supercondutor BCS,



abaixo da temperatura critica T, a densidade eletronica de estados adquire um pequeno gap
2A que separa os estados ocupados dos nao ocupados. Este gap estd fixado na energia de
Fermi, e entao (ao contrario de um gap de banda em um semicondutor ou um isolante) a
conducao elétrica nao ¢ impedida, ou seja, a presenca deste hiato de energia implica que um
foton com energia inferior a 2A nao pode ser absorvido pelo supercondutor, e a contrario
sensu, ¢ necessario uma energia minima igual a esse valor para excitar um superelétron para o
estado normal. Este gap de energia, da ordem de 3,5 KgT(, foi descoberto experimentalmente
ao mesmo tempo que a teoria BCS foi desenvolvida, e imediatamente apds, foram publicadas
diferentes medidas experimentais da energia de gap 2A que estavam em excelente acordo
com as previsoes. A Tabela [3| apresenta alguns destes resultados.

Outra ideia chave da teoria BCS é a existéncia de uma atragao efetiva entre elétrons
proximos a superficie de Fermi, contrariando o fato de que, por serem férmions, eles deveriam
se repelir pela forca eletrostatica de origem Coulombiana.

62

V(r—r')= q (2.2)

 dmeg|r —r

Entretanto, isto obviamente é verdade para elétrons isolados, porém em um metal de-
vemos pensar no conceito de quasiparticula. A quasiparticula, ideia criada por Landau, é
um fenomeno caracteristico da Fisica de muitos corpos a baixas temperaturas, em que efei-
tos coletivos de um conjunto de particulas se organizam, comportando-se como se fossem
uma Unica particula livre quantica. A ideia é que, quando um elétron se move no metal,
outros elétrons devem ”sair do caminho”, pois o principio da exclusao de Pauli impede que
dois elétrons de mesmo spin estejam no mesmo estado energético e fazendo com que eles
minimizem a energia repulsiva dada pela equagao 2.2}

Metal KQBATC Metal KQBATC
Al 3,3 Tl 3,57
Zn 3,2 Pb 4,38
Ga 3,5 Va 3,4
Cd 3,2 Nb 3.8
In 3,6 Mo 3,4
Sn 3,5 La 3,7
Hg 4,6 Ta 3,6

Tabela 3: Energia de Gap normalizada de alguns metais supercondutores a 1T = 0K .Fonte:
SHARMA, 2015.

Em um condutor normal, a representacao do estado do gas de elétrons a T = 0 é a
esfera de Fermi no espaco do vetor de onda k. Nesse caso, os elétrons preenchem os estados
disponiveis até o maximo de energia (energia de Fermi £z) e todos os estados acima deste
ficam vazios, sendo que um estado excitado pode ser formado e levar um elétron a ”pular” para
o proximo nivel acima da superficie da esfera de Fermi. No estado fundamental (7' = 0K),
a relacao entre o raio da esfera kr(0) = kp com a energia de Fermi ep(0) = e¢p é dada por:

h2

2m
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No entanto, para um supercondutor nesta mesma situacao representado por uma rede
cristalina, os elétrons interagem com os ifons, criando uma deformacao local na estrutura
periddica, conforme a Figura% A medida que o elétron se propaga pelo cristal, a deformacao
o acompanha, sendo que esta interagao cria um aumento local na densidade de cargas posi-
tivas, que atrai um segundo elétron. Assim, dois elétrons ”efetivamente” acabam se atraindo
mutuamente, indiretamente, através desta deformacao local. Dizemos que a interacao entre
os elétrons é intermediada por um fénonm associado a deformagao da rede, que cria uma
espécie de estado ligado entre os dois elétrons. Esta particula composta por dois elétrons e
um fonon é conhecida por "par de Cooper”. Vale ressaltar que a importancia de Fri)'hlichE,
que em 1950 demonstrou que a interacao elétron-fonon poderia provocar uma ligacao entre
os dois elétrons.

Bardeen, Cooper e Schrieffer (BCS) consideraram que a interagao elétron-fénon, que causa
a supercondutividade, ocorria da seguinte maneira: primeiramente um elétron com momento
inicial hk,, transfere momento Ag a um fonon de vetor de onda ¢, ficando com momento
final A(k,, — q); o fonon criado interage com outro elétron, com momento inicial hk,,, que o
absorve, ficando com momento A(k, + ¢), sendo que a excitagao e a absor¢ao do féonon sao
causadas pela interacao eletrostatica entre os elétrons e os fons da rede e é nesse instante que
o primeiro elétron desloca os fons, gerando o fonon (Figura [5)).

-k} =-

Figura 5: Representacgdo da interagao que origina os pares de Cooper na teoria BCS. Fonte: MAN-
GIN, 2016.

Assim, os fons em movimento interagem com o segundo elétron, transferindo momento
para o mesmo; duas condi¢oes devem ser obedecidas para gerar o par de Cooper: o estado
inicial e final devem ser estados com vetores de onda e spins opostos, do tipo

Vi = <l<;;, —k)

nesse contexto o estado |k, —k}) é o par de Cooper. O fato dos fénons intermediarem
o processo de interacao impoe que as transigoes possiveis sejam entre estados de pares com
energia menores que a energia maxima de um fonon, que é da ordem de hwp (a energia de
Debye varia aproximadamente de 10 a 20 mEv). Consequentemente, os tnicos estados que
formam os pares sao aqueles em que os vetores de onda com momento k estejam em uma
faixa de energia hwp em torno da energia de Fermi ep.

f/’ i —ky ) (2.4)

Oquantum de energia de vibracdo de uma rede cristalina.
HUHerbert Frohlich, Fisico francés.
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Figura 6: Diagrama esquematico mostrando a polarizacao da rede por um elétron, resultando em
um acumulo de cargas positivas que atrai um segundo elétron, formando um par de Cooper. Fonte:

SHARMA, 2015.

Devido ao fato de a velocidade do elétron ser muito maior que a do fonon, havera um retar-
damento na propagacgao da deformacao em relagao ao elétron. Isso faz com que elétrons que
formam um par de Cooper permanecam correlacionados por longas distancias. A dimensao do
par pode ser estimada simplesmente multiplicando-se a velocidade de Fermi, vr ~ 10%¢m/s
pela frequéncia de Debye, wp ~ 10713571, Esta dimensao ¢ muito maior que o alcance da
interacao repulsiva coulombiana blindada, que portanto tem pouco efeito sobre a formacao
do par. A teoria BCS mosta que pares de Cooper sao formados com maior probabilidade
entre elétrons em estados com vetores de onda e spin opostos (Figura @ e que no estado
fundamental de um supercondutor todos os pares de Cooper ocupam o mesmo estado de
energia. O resultado mais importante desta teoria é a previsao, como ja mencionada, de que
o primeiro estado excitado acima do estado fundamental se encontra a uma distancia (em
energia), representado por 2A, e corresponde ao estado de elétrons independentes. Em outras
palavras, entre o estado supercondutor e o estado normal existe um hiato de energia que é
o responsavel pelas caracteristicas incomuns dos supercondutores, como a supercorrente e o
efeito Meissner. O valor aproximado de A, a temperatura nula, calculado pela teoria BCS é:

A(0) ~ 2hwpe Vo9 Er) (2.5)

onde Vj ¢é a interacao efetiva entre os elétrons de um par. A dependéncia com a tempe-
ratura é dada por:

A(T) A(T)T,
A() b ( A<O>TC> 24)

Como A(T) comparece dos dois lados da equagao , esta equacao deve ser resolvida
grafica ou numericamente. Segundo a teoria BCS, ela tem o aspecto mostrado na Figura

[6].
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Figura 7: Condigao de emparelhamento Cooper proximo ao nivel de Fermi. Fonte: MANGIN, 2016.
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Figura 8: O gap diminui com a temperatura, primeiro lentamente até aproximadamente 0, 757,
onde comega a colapsar rapidamente. Os pontos experimentais sao resultados de medigoes envol-
vendo Indio, Estanho e Chumbo, enquanto que a linha representa a previsao BCS. Fonte: MANGIN,
2016.
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2.3 Hibridizacao

Define-se hibridizacao como uma mistura que gera novos orbitais, de maneira favoravel
a formacao de uma geometria adequada para a ligagao, em igual nimero, denominados
orbitais hibridos. A hibridizagao é determinada pelo arranjo. Pauling introduziu o conceito
de hibridizagao[7] mostrando que ele é possivel por meio da combinagao linear entre os orbitais
s e p do carbono de forma a obter ligagoes mais fortes que as ligacoes simples entre um orbital
s e um orbital p. A titulo de exemplo, nos metais de transi(;éom ha duas bandas sobrepostas,
d e s, relativas a densidades de estados estreita e larga, respectivamente. Essa notagao é
usada geralmente quando se fala dos espectros e dos niveis de energia dos atomos, sendo que
o nimero indica o valor de n (nimero quantico principal) e a letra indica o valor de [ (niimero
quantico azimutal), que determina o nimero méximo de elétrons em cada orbital, de acordo
com o principio de Aufbau, baseado na regra de MadelungE], ilustrado na Tabela .

Nivel | Camada | Numero maximo de elétrons | Subniveis conhecidos
n= K 2 1s?

n= L 8 252, 2p°

n= M 18 3s2, 3p°, 3d"

n=4 N 32 45, 4p°, 4d'0, 414
n = ¢) 32 552, 5p°, 5d'Y, 514
n = P 18 652, 6p°, 6d'Y

n= Q 2 752

Tabela 4: Distribuicdo eletronica com os respectivos subniveis energéticos. Fonte: Autoria prépria.

Assim, no caso dos metais de transicao, a banda s sera associada a conducao nos metais
porque pode conter no maximo dois elétrons (maior mobilidade), enquanto a banda d sera
mais estreita, visto que por poder comportar até dez elétrons, estes terao menor mobilidade.

No contexto do presente trabalho, no entanto, a hibridizacao tem por papel representar
um parametro que em laboratério pode ser controlado, como as variaveis intensivas termo-
dinamicas pressao e temperatura. O motivo da adigao desta variavel é que trabalhos recentes
tém mostrado que supercondutores podem ter suas caracteristicas modificadas em funcao
destes parametros, como por exemplo na liga supercondutora Rby19W O3, que para pressoes
da ordem de ~ 5G'Pa tem uma diminui¢ao da resistividade a temperatura ambiente, bem
como uma diminui¢ao pequena na 7T,.. Nessa pressao, a resistividade aumenta lentamente até
10G Pa, junto com uma diminuicao mais acentuada da T, sendo que as curvas de resistivi-
dade acima desse valor de pressao tem um comportamento diferente e uma 7, menor que 3K,
0 que sugere uma transi¢ao de fase entre 5G Pa e 10G Pa[8]. Em outro caso, uma transi¢ao
de fase estrutural é induzida por pressao, como uma mudanga na estrutura NaC'l para CsCl
a 37G'Pa, tendo relagdo com o acoplamento elétron fonon[9]. Para o diboreto de magnésio
(MgBs), alguns trabalhos sugerem vérios gaps|[10][11][12][13], entretanto a quantidade de
orbitais que determinam a superficie de Fermi nao é necessariamente o nimero de gaps BCS

120s elementos de transicio ou metais de transicio sdo definidos pela IUPAC como "Um elemento cujo
atomo possui um subnivel d incompleto ou que possa vir a formar cations com um subnivel d incompleto”e
sao representados na tabela periddica pelo bloco B (grupo 3 ao 12).

13Erwin Madelung (1881 - 1972), Fisico alemao.
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observados. Essa constatacao esta ligada com o fato de que dois orbitais podem hibridizar
entre si e formarem uma tnica banda, que se encaixa com a rede de fonons e aumenta o
gap supercondutor da mesma, portanto isso sugere que a quantidade de gaps diferentes que
aparecem em sistemas dessa natureza estao ligados a hibridizacao dos orbitais.

H& duas maneiras da hibridizagao de orbitais acontecer: simétrica ou antissimétrica, onde
ja foi demonstrado que enquanto a primeira atua em detrimento da interagao intra-banda[l4],
a segunda reforga a supercondutividade[I5].

2.4 Alguns Modelos Multibandas em Supercondutividade

Apods dado o primeiro passo para uma construcao de uma teoria microscopica que descre-
vesse a supercondutividade, era necessario expandi-la. Originalmente, os resultados da se¢ao
anterior descrevia a supercondutividade em uma banda de elétrons em interagao (banda s),
sendo que como ja vimos, os elétrons estao em uma estreita camada definida pela energia de
Debye hwp em torno do nivel de Fermi er e contribuem de forma igual no emparelhamento
supercondutor, pois como nessa regiao a interagao atrativa entre os elétrons é mediada pe-
los fonons (considerando hwp << ep),0 que resulta em um gap supercondutor constante,
independente dos vetores de onda dos pares de Cooper, interacao expressa na forma do
hamiltoniano no espago k:

H= Z en(cher +cl e ) =V Z el e ren (2.7)
k

kK

O primeiro termo representa a energia cinética dos pares de Cooper, e o segundo o poten-
cial efetivo atrativo (V' > 0). Entretanto, pela teoria BCS, os pares de Cooper sao formados
na faixa +hAwp em torno do nivel de Fermi, assim a pergunta seguinte foi qual seria o efeito
dessa atragao para um unico par de elétrons fora do mar de Fermi ocupado. Surpreendente-
mente, sob a condicao de interagao elétron-fonon, eles formaram um estado ligado, resultado
inesperado tendo em vista que dois elétrons no espaco livre nao se ligariam em caso de
ligacao atrativa fraca. Esta conclusao mostra que o liquido de Fermi é instéavel até mesmo
para interacoes fracas entre as particulas e portanto, em materiais e ligas mais complexas,
este tratamento nao estda de acordo com a realidade. Foi assim que, dois anos apds a teoria
BCS, surgiu um modelo que generalizou este problema para sistemas com sobreposicao de
bandas (no caso, duas), que incluia formacao de pares de elétrons da mesma banda, interacao
intrabanda e pares de elétrons entre bandas diferentes. [16]

2.4.1 Modelo de Suhl, Matthias e Walker

Em 1959, no intuito de apontar uma extensao a teoria BCS e consequentemente descrever
supercondutores mais realistas, os fisicos Suhl, Matthias e Walker propuseram uma situacao
onde havia um supercondutor de duas bandas com sobreposicao de elétrons, caso que surge em
elementos de transicao onde o espalhamento s — d supostamente contribui consideravelmente
com a resistividade no estado normal[I7]. O hamiltoniano do sistema nesse caso é:
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/
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onde €, e €., representam as relacoes de dispersao dos elétrons s e d, além de ¢, c e dT,
d corresponderem respectivamente aos operadores de aniquilacao e criagao; Vg, Vg € Viq sao
as interacgoes atrativas resultantes da emissao e absorcao de um fonon nos processos s — s,
d—d e s—d, respectivamente. Utilizando as aproximacoes da teoria BCS em conjunto com as
transformagoes de Bogoliubov [18], foi mostrado que, para Vs = Vyg = 0 (caso interbanda),
os dois gaps existentes se colapsam, de tal maneira que o sistema, a exemplo da teoria BCS,
tenha um unico gap. Entretanto, se V4 = 0 (caso intrabanda), o sistema apresenta duas
temperaturas criticas, sendo uma associada a banda s e a outra a banda d. Finalmente, se
Vfd & ViV, entao o sistema apresenta uma tnica temperatura (a maior do caso anterior).
Estes resultados podem ser resumidos em um unico grafico, apresentado na Figura [0

[ ———Vsd & V/VssVag

Gap
normalizado

Figura 9: Resultados do sistema proposto por Suhl, Matthias e Walker: Gap normalizado em funcao
da temperatura.Retirado da referéncia [17].

2.4.2 Modelo de Liu/Wilczek

Uma outra forma de emparelhamento foi estudada por Liu e Wilczek, onde foi suposto
um sistema contendo o estado superfluido e o liquido normal de Fermi simultaneamente,
com excitagoes com e sem gap, em regime de acoplamento fraco[I9],estado previsto para
uma mistura de duas espécies fermionicas com massas diferentes. Para elétrons em sélidos
apropriados, isso definiria um material que é ao mesmo tempo supercondutor e metalico. O
hamiltoniano proposto foi o seguinte:

H = Z Uy +9g Z Vharp¥ha-p¥Ba-pVaaty (2.9)
po pp'q
onde a e b sao duas espécies de particulas com dispersao parabdlica, ou seja,
2
p
o (p) = — llo 2.10
€a (P) ST (2.10)
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com « = a,b. O interesse nesse estudo em que estavam presentes apenas interagoes inter-
bandas era de estudar o emparelhamento fermionico dos gases atomicos ultra-frios, sendo
que este emparelhamento ocorre entre espécies cujos vetores de Fermi nao sao os mesmos
na superficie de Fermi no limite de acoplamentos fracos. Assim, eles encontraram como
resultado um sistema em que existem ambos estados: liquido de Fermi e superfluido, sendo
as excitagoes relacionadas a cada um desses estados sem gap e com gap, respectivamente. Em
um sélido, por exemplo, isto seria definido como um novo estado da matéria, entretanto este
possivel novo estado da matéria na proposta de Liu/Wilczek tem energia instével, relacionada
a maximos na energia livre, o que desfavorece ser um estado fundamental do sistema (Figura

10).

e - 54
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Figura 10: Esquema mostrando o favorecimento do emparelhamento préximo ao nivel de Fermi da
banda menor, onde hé coexisténcia dos estados superfluido e liquido de Fermi.Retirado da referéncia

19].

2.4.3 Um Modelo de Duas Bandas para Supercondutividade Onda-p

Como tultimo exemplo de sistema multibandas, temos o caso em que duas bandas sao for-
madas por orbitais eletronicos com momento, tal que a hibridizagao V' (k) pode ser simétrica
ou antissimétrica sob simetria de inversao, levando em conta apenas interagoes intrabandas
e investigando o aparecimento de um gap de emparelhamento induzido interbanda.[20].

O sistema descreve a hibridizagdo em duas bandas (s e p), que pode ser aplicado no
contexto da matéria condensada ou em atomos frios, por exemplo. Nesse caso, foi mostrado no
caso interbanda que ordenagoes supercondutoras sao induzidas na auséncia total de interacao
atrativa entre as duas bandas, que se revelam completamente dependentes da hibridizacao
entre elas, o que mostra que a hibridizacao em um sistema de duas bandas seja um fator
fundamental para obtengao de gaps no emparelhamento de onda-p. E no caso da hibridizacao
antissimétrica, foi mostrado que a supercondutividade interbanda induzida tem uma simetria
de onda p. Um outro resultado interessante neste trabalho esta ilustrado na Figura 77.
Nela, é mostrada o comportamento dos gaps em funcao de um parametro adimensional
a = 2m~, onde v representa a intensidade da hibridizagao simétrica. Pode-se ver que existe
uma hibridizacao critica na qual os dois gaps desaparecem. Desta forma, baseado no fato
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de que a hibridizacao pode ser "ligada”’ por parametros externos, como pressao e dopagem, a
producao de um gap de onda-p induzida com algumas caracteristicas desejadas, pode entao,
ser controlada.

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
a

Figura 11: Parametros de gap com hibridizacao simétrica em funcao de «.Retirado da referéncia
[21].

2.5 Transicao de Fase
2.5.1 Definicao/Classificagao

Chama-se transicao de fase qualquer mudanga macroscopica em decorréncia de mudangas
em parametros relevantes do sistema em analise. Em termos termodinamicos, ocorre quando
héd uma descontinuidade na energia livre ou em uma de suas derivadas, visivel através de
mudancas nas propriedades das substancias. Exemplos simples sao a transicao liquido-gas
da 4gua, a mudanca do estado normal para o supercondutor ou de um paramagneto para
ferromagneto. O diagrama de fase de um fluido tipico é mostrado na Figura [12] Conforme
se varia temperatura e pressao, a agua pode existir na forma liquida, sélida e gasosa. Os
limites de fase bem definidos na figura separam cada estado. No cruzamento dos limites de
fase hd um salto na densidade e no calor latente, caracteristicas de uma transicao de fase de
primeira ordem.

A transicao de fase pode ser induzida em laboratério através do controle da parametros
intensivos do sistema, tais como temperatura, pressao e potencial quimico. Entretanto, para
sabermos quando exatamente se darad a transicao, é preciso termos controle, no caso da agua,
dos parametros temperatura e pressao, visto que a transicao liquido-vapor depende desta
ultima, pois a pressao é medida tendo como referéncia o nivel do mar. Assim, nesse caso,
se fixarmos pressao e temperatura, a transicao de fase de uma amostra fica determinada,
o que faz com que essas duas varidveis controladas possam ser chamadas de ”variaveis ter-
modinamicas”. Se considerarmos a linha de coexisténcia liquido-vapor, ao se aumentar a
temperatura, a diferenca das densidades nos estados liquido-géds vai diminuindo até zero em
valor critico, mostrado na Figura [I13] A diferenca entre as densidades que ndo sdo nulas
abaixo de T é o parametro de ordem liquido-vapor.
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Figura 12: Diagrama de fase de um fluido. Todas as transi¢cbes de fase sdo de primeira ordem,
exceto no ponto critico C. Fonte: YEOMANS, 1992.

Considerando o movimento ao longo da linha de coexisténcia liquido-gés, vemos na Figura
que, conforme a temperatura aumenta, a diferenca em densidade entre o liquido e o gas
decresce continuamente a zero, sendo a diferenca em densidade abaixo da temperatura critica
chamada de parametro de ordem da transicao liquido-gas.

P4

iy

Parametro de ordem

Tl
-~

Figura 13: Valores de densidades na coexisténcia liquido-gds ao longo da curva vapor-pressao.
Pliquid(T) — Pgas(T) é o parametro de ordem da transi¢ao liquido-gas. Fonte: YEOMANS, 1992.

Comportamento analogo é observado na transicao de fase magnética, onde todas as
transicoes ocorrem a campo magnético nulo H = 0. Cruzando o limite de fase a baixas
temperaturas com a temperatura critica, ha um salto na magnetizacao e acima da tempera-
tura critica é possivel ir de forma continua de um estado com magnetizacao negativa para um
estado com magnetizacao positiva. O ponto critico em si separa estes dois comportamentos,
ou seja, a magnetizacao é continua mas sua derivada nao é. Esta manifestacao em si, como
no caso de um fluido, causa divergéncia na funcao calor especifico e na susceptibilidade. O
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parametro de ordem na transicao de fase ferromagnética é a magnetizacao, que varia com a
temperatura ao longo da curva de coexisténcia a campo nulo.

Aplicagoes de transicoes de fases aparecem em uma variedade de sistemas fisicos, incluindo
mistura de fluidos, supercondutores e materiais magnéticos, entre outros, como mostrado na
Tabela [5] Segundo Ehrenfestf] a ordem de uma transicao de fases em um sistema termo-
dinamico corresponde a ordem da menor derivada da energia livre que apresenta uma descon-
tinuidade em T = T, onde T, simboliza o ponto de transicao de fase. Como ja mencionado,
no caso de uma transicao de fase de primeira ordem, a derivada da energia livre apresenta
uma descontinuidade que afeta as grandezas termodinamicas diretamente, incluindo calor
latente e magnetizagao, entre outros observaveis. No caso da transicao de fase de segunda
ordem, a descontinuidade se manifesta na segunda derivada da energia livre, que em um sis-
tema termodinamico poderiam ser o calor especifico ou a susceptibilidade. Uma classificagao
mais moderna para transicao de fase em sistemas termodinamicos diz que a transicao de pri-
meira ordem envolve uma descontinuidade no calor latente, enquanto as transigoes que nao
envolvem calor latente sao continuas, podendo ser de segunda, terceira ou demais ordens.

Transicao Exemplo Parametro de Ordem
Ferromagnética Fe Magnetizacao
Antiferromagnética MnO Magnetizacao de Sub-rede
Ferrimagnética Fe30, Magnetizacao de Sub-rede
Estrutural SrT105 Deslocamentos Atomicos
Ferroelétrica BaTi04 Polarizacao Elétrica
Ordem-Desordem CuZn Concentracao Atomica de Sub-rede
Superfluida He* Liquido Funcao de Onda Condensada
Supercondutora Nb3Sn Funcao de Onda no Estado Fundamental

Tabela 5: Exemplos de Transicoes de Fase encontradas na natureza.Fonte: YEOMANS, 1992.

2.5.2 Transicao de Fase em um Sistema Magnético Unidimensional

Dentre varios exemplos de transicao de fase, podemos considerar um ferromagneto uni-
dimensional na presenca de um campo magnético H, que pode ser descrito por uma rede
de spins que, a priori, podem interagir entre si de forma localizada e com intensidade fraca,
sendo que essa interacao permite que ocorram dominios magnéticos ao longo da rede. No
caso 1D, um diagrama de fases H x T' (campo magnético versus temperatura) tem trés tipos
de comportamento, conforme Figura [14]

Observa-se que, para T' < T, os spins se alinham de acordo com o campo magnético
externo aplicado, ou seja, para H > 0 os spins criam uma magnetizacao M > 0, enquanto
que para H < 0 a organizacao dos spins é tal que M < 0. Ao longo da linha H = 0,
a ordenacao pode levar tanto a M > 0 quanto a M < 0, dependendo exclusivamente de
como os spins estavam distribuidos inicialmente, apesar de que no caso do modelo de Ising
unidimensional, a magnetizacao M ¢é nula mesmo em 7" = 0.

14Paul Ehrenfest, Fisico austriaco.
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Figura 14: Esbogo do diagrama H x T para um ferromagneto unidimensional. Fonte: YEOMANS,
1992.

Proximo a transigao, é possivel obter propriedades fisicas definindo um observavel fisico
que leve a quebra de simetra do sistema. Se T' < T., hd uma magnetizacao espontanea,
visivel através do alinhamento de todos os spins no mesmo sentido, o que caracteriza uma
fase simétrica. Entretanto, para T' > T, essa simetria é desfeita, com a magnetizacao do
sistema sendo nula (Figura. Podemos dizer entao, que para esse modelo, o parametro de
ordem natural que determina a quebra de simetria é a magnetizacao M.

M4

Parametro de ordem

l

o
~v

Figura 15: Magnetizagdo de um ferromagneto a campo nulo. Abaixo de T, hd uma magnetizacao
espontanea +M (T').Fonte: YEOMANS, 1992.

2.5.3 Transicao de Fase Quantica (TFQ)

Uma das primeiras pistas de que efeitos de origem quantica influenciam fenomenos criticos
advém de uma proposta de Hertz[21], onde foi mostrado que para a energia das flutuagdes
quanticas pequenas o suficiente em comparacao a energia térmica, o tratamento classico nao
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¢ adequado. Entretanto, em situacoes onde o sistema esta a temperatura nula, a medida que
T tende a zero, as flutuagoes térmicas também tendem a zero, deixando de existir no limite de
temperatura nula, apesar de ainda haver no sistema flutuagoes de origem quantica em razao
do principio da incerteza de Heisenberg. Exatamente nesse instante, a transicao de fase é
regida por um parametro nao-térmico g, que pode significar pressao, campo magnético, etc,
e apesar de ser impossivel obtermos 7' = 0 em um sistema fisico real, no regime de baixas
temperaturas, resultados experimentais e tedricos comprovaram a existéncia de um ponto
critico quantico, ou seja, valores criticos de g (g.) para os quais ocorre uma transigao de
fase a T' = 0, e esse ponto critico quantico afeta o comportamento do sistema condensado a
temperatura finitas. Varios materiais exibem estas caracteristicas, tais como supercondutores
de altas temperaturas, férmions pesados, gases de elétrons bidimensionais, entre outros.

Uma transigao de fase quantica (TFQ) é a transi¢ao que ocorre em fungao da competigao
entre parametros diversos que sao caracteristicas de determinado sistema. Os pontos criticos
quanticos (PCQ) sao pontos onde a transigao ocorre a temperatura nula, exatamente onde a
TFQ ¢é definida, entretanto sua influéncia se estende aos parametros fisicos a temperaturas
finitas, por exemplo na intensidade da interacao atrativa entre os elétrons de um supercon-
dutor, dai a relevancia de seu estudo.

A priori, nao deveria existir pontos criticos quanticos em um supercondutor, visto que a
teoria BCS prevée o surgimento do fenomeno para valores pequenos de interagao, entretanto
quando algum parametro externo controlével (como a hibridizagdo) suprime a superconduti-
vidade, torna-se necessério que essa interacao tenha um valor finito e assim o comportamento
critico destes sistemas é possivel.

Supondo um Hamiltoniano H(g) cujos graus de liberdade residem nos sitios de uma rede
e que varia em funcao do acoplamento adimensional g e seguindo a evolugao da energia do
estado fundamental de H(g) no caso de uma rede finita, esta energia do estado fundamental
serd uma funcao analitica suave de g, exceto no caso em que g acopla com uma quantidade
conservada (ou seja, H(g) = Hy + gH1, onde Hy e Hy comutam). Isso significa que Hy e H;
podem ser diagonalizadas simultaneamente e assim as autofuncoes sao independentes de g
embora os autovalores variem com g. Assim, deve existir uma passagem de um nivel excitado
para o fundamental em g = g., fazendo surgir assim uma descontinuidade. Esta passagem de
um nivel ao outro pode se tornar progressivamente mais nitida a medida que a rede aumenta,
chegando ao ponto nao-analitico em g = g..

As transigoes de fase de segunda ordem ou continuas sao transi¢oes nas quais a escala de
energia caracteristica das flutuacoes acima do estado fundamental desaparece a medida que g
aproxima-se de g.. Na vizinhanca desse tipo de transi¢ao varios parametros fisicos possuem
comportamento nao analitico e divergem segundo uma lei de poténcia, caracterizada por
expoentes criticos. Na teoria BCS, assim como neste trabalho, estes expoentes criticos sao
os de campo médio, que sao ja conhecidos, resumidos na tabela [6]

Seja A uma energia que representa uma escala que caracteriza algumas densidades espec-
trais de flutuagoes a temperatura nula na qual g # g.. Assim, A poderia ser a energia da
menor excitagao acima do estado fundamental, desde que este seja diferente de zero (ou seja,
existe um intervalo de energia ou gap), sendo A assim uma escala na qual hd uma mudanga
qualitativa na natureza do espectro da frequéncia, desde sua menor frequéncia ao comporta-
mento de maior frequéncia. Na maioria das vezes, como ¢ se aproxima de g., encontramos a
seguinte relacao:
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Quantidade Fisica Expoente Critico | Valor para Campo Médio
Calor Especifico Q 0
Comprimento de Correlacao v 1/2
Parametro de Ordem Io4 1/2
Susceptibilidade v 1
Parametro de Ordem (—g—=0) ) 3
Funcao de Correlacao n 0

Tabela 6: Principais expoentes criticos e respectivos valores para campo médio. Fonte: KLEINERT,
2001.

A~ dlg— gl (2.11)

onde J ¢é a escala de energia caracteristica de um acoplamento microscépico e zv é um
expoente critico, geralmente universal, ou seja, nao depende da maioria dos detalhes mi-
croscopicos do hamiltoniano H(g). Este comportamento de A vale tanto para g > g. quanto
para g < g. com o mesmo valor do expoente zv, porém com diferentes valores de constantes
universais de proporcionalidade.

Além de A, transicoes de fase quanticas de segunda ordem invariavelmente tem uma
escala de comprimento divergente &, que pode ser a escala de comprimento que determina o
decaimento exponencial de correlagoes de tempo igual no estado fundamental ou a escala de
comprimento em que algum cruzamento caracteristico ocorre para as correlagdes nas maiores
distancias. Este comprimento diverge em

'~ Alg— gl (2.12)

onde v é um expoente critico e A é uma escala de comprimento inversa da ordem do
inverso do espagamento da rede. A razao dos expoentes em e é z, o expoente critico
dinamico. E importante notar que a discussao acima se refere a singularidades no estado
fundamental do sistema. Assim, falando estritamente, transicoes de fase quanticas ocorrem
apenas a temperatura nula. Entretanto, pelo fato de todos os experimentos serem feitos a
temperaturas diferentes de zero, uma tarefa central da teoria de transigoes de fase quanticas
¢ descrever as consequéncias desta singularidade 7' = 0 nas propriedades fisicas em 7" > 0.

Para se ter alguma ideia sobre os aspectos basicos do diagrama de fases com T > 0,
supomos primeiramente que as transi¢coes de fase ocorram apenas para T° # 0. Com este
critério limitado, hd apenas duas possibilidades importantes para o diagrama de fases com
T > 0. Eles estao mostrados na Figura . No primeiro, mostrado na figura (a), a singulari-
dade termodinamica estd presente apenas em 7' = 0 e todas as propriedades para T" > (0 sao
analiticas em funcéo de g préximo a g = g.. No segundo, mostrado na figura (b), existe uma
linha de transi¢ao de fase T' > 0 de segunda ordem (esta é uma linha na qual a energia livre
termodinamica nao é analitica) que termina em 7' = 0 no ponto critico quantico g = g..

A transicao de fase T' > 0 em [16] deve ser vista como refletindo a fisica da regiao A > kgT,
e assim a linha de transicao encontra-se na regiao correspondente na Figura Na verdade,
acha-se que a frequéncia tipica em que os importantes graus de liberdade a longas distancias
flutuam, wypicq, satisfaz
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Figura 16: Dois possiveis diagramas de fase de um sistema préximo a uma transi¢ao de fase quantica.
Em ambos os casos ha um ponto critico quantico em g = g. e T'= 0. Em (b) existe uma linha de
transicao de fase de segunda ordem (7' > 0) que culmina no ponto critico quantico. A teoria das
transicoes de fase nos sistemas classicos, impulsionados por flutuagoes térmicas pode ser aplicada
dentro da regiao sombreada. Fonte: SACHDEV, 2011.

T
Transigdo quantica )
ksT>A -7
A > kgT A > kgT
o >
9 g

Figura 17: Separacdo dos diagramas de fases em regimes distintos determinados pela energia A,
que caracteriza o estado fundamental e kgT'. As linhas tracejadas nao sao transigoes de fase, mas
passagens suaves em T ~ |g — g.[*". A transi¢ao de fase na figura dentro da regiao A > kT
nao é mostrada acima. Fonte: SACHDEV, 2011.

hwiipica < kT (2.13)

Nestas condicoes, pode-se mostrar que uma descricao puramente classica pode ser apli-
cada a estes importantes graus de liberdade (esta descrigdo cléssica esta representada na
regiao sombreada da Figura e consequentemente, a singularidade critica final ao longo da
linha de transicao de fase T' > 0 da figura (16| é descrita pela teoria de transi¢oes de fase de
segunda ordem em sistemas cldssicos. As transicoes de fase nos modelos classicos sao impul-
sionadas apenas por flutuacoes térmicas, por isso eles ”congelam”em um estado fundamental
sem flutuacoes em 7' = 0. Em contrapartida, sistemas quanticos possuem flutuagoes impulsi-
onadas pelo principio da incerteza de Heisenberg, mesmo no estado fundamental, e portanto
podem induzir transicoes de fase interessantes mesmo em 7" = 0. Assim, em T > 0, regiao na
vizinhanca de um ponto critico quantico, temos uma interacao fascinante de efeitos causados
por flutuagoes térmicas e quanticas; em alguns casos, como na regiao sombreada da Figura
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[16b, podemos encontrar alguns graus de liberdade dominantes e efetivos cujas flutuagoes sao
puramente cldssica e térmica, e nesse caso, aplica-se a teoria cldssica.

2.6 Materiais Supercondutores e Aplicacgoes

Desde sua descoberta, a supercondutividade vem sendo explorada com o objetivo de
encontrar materiais com temperatura criticas cada vez maiores a ponto de se aproximarem de
temperaturas ambientes. No entanto, por muito tempo os tinicos supercondutores conhecidos
eram metais ou ligas metdlicas. O Nidbio é o elemento puro com temperatura critica mais
elevada (9,2 K), enquanto que até 1973 o composto metdlico com maior 7, era o Nb3Ge com
23,2K, e assim o interesse nesses materiais estava cada vez menor.

A primeira prova de que existiam outros tipos de supercondutores veio do trabalho de
Denis Jérome[22], que em 1980 descobriu supercondutividade em um condutor puramente
organico (TMTSF),PFs, que apesar de uma temperatura de transi¢do baixa (0,9K), con-
tribuiu para mostrar que a supercondutividade nao era um fenomeno exclusivo de metais e
ligas. Foi assim que Miillei™| e Bednor4'% revolucionaram este ramo, convencidos de que os
candidatos mais promissores para altas temperaturas criticas podiam ser encontrados entre
os Oxidos. Assim, eles conseguiram sintetizar um material com Lantanio, Bério, Cobre e
Oxigénio e observaram uma diminui¢ao na resistividade em torno de 30K, que foi interpre-
tada como a presenga de uma fase supercondutoral23]. Dai em diante, o que se viu foi uma
corrida para encontrar compostos similares com uma temperatura de transicao ainda maior,
feito conseguido por Chul’| com o composto Y BaCuO, com T, = 93K, superior ao nitrogénio
liquido. Compostos mais complexos foram descobertos com T, = 110K (1988), 128 K (1991) e
138K(1993), tendo em comum a existéncia de CuQs, e assim receberam o nome genérico de
”cupratos”. Mais recentemente, outros supercondutores de alta temperatura foram descober-
tos, como uma familia de fulerenos dopados com elementos alcalinos em 1991(7,. < 40K)[24],
o composto metalico MgBy em 2001 (T, = 39K)[25], uma familia de pctinideos em 2008
(T. < 55K)[26] e em 2015 o composto SHj, com temperatura critica que chegou a atingir
203K sob uma pressao 155G Pa[27].

Gracas as suas propriedades extraordinarias, os supercondutores passaram a ser fonte
de inspiracao em aplicacoes tecnoldgicas. Muitas delas, pensadas em razao de sua perfeita
condutividade elétrica, ao efeito Meissner, e outros efeitos foram também implementadas.
Podemos citar como exemplo a maioria dos aparelhos de ressonancia magnética que sao
equipados com bobinas supercondutoras, elétroimas que sao cruciais para o funcionamento
de grandes aparelhos em laboratérios cientificos como o enorme colisor de hadrons LHC do
CERN. Em nivel experimental, motores, transformadores e linhas de transmissao e limitado-
res de corrente com fios supercondutores ja foram projetados e testados, além de um nimero
de trens magneticamente levitados (MAGLEV) funcionam a base de bobinas supercondutoras
e outras aplicagoes em desenvolvimento.

15Karl Alexander Miiller (1927 - ), Fisico Suigo.
16 Johannes Georg Bednorz (1950 - ), Fisico alemao.
17Chu Ching-wu (1941 - ), Fisico chinés.
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3 Acoplamento Interbanda Induzido por Hibridizacao
a Temperatura Nula em Supercondutores de Duas
Bandas

3.1 Modelo

Vamos relembrar primeiramente o conceito de barreira de potencial, representado na figura
e que pode ser escrito como:

W<z <a
V(z) _{ 0,2 <0/x>a (3.1)

0

Figura 18: Uma barreira de potencial.

Pela mecanica classica, uma particula com energia total F estando na regiao x < 0,
incidindo na barreira se movendo no sentido crescente do eixo x, tem méaxima probabilidade
de ser refletida, caso EF < V4, além de probabilidade maxima de ser transmitidda para a
regiao x > a caso E > V. Entretanto, se tratando de mecanica quantica, nao existe esta
precisao, pois ela prevé que caso F nao seja muito maior que Vy, haverd alguma reflexao,
exceto para alguns valores de F, e se E' nao for muito maior que 1}, ha alguma probabilidade
da particula ser transmitida através da barreira para a regiao x > a.

Quando uma particula material consegue atravessar uma barreira de altura superior a sua
energia total, ela estd se comportando exclusivamente como uma onda. E possivel detecta-
la na regiao apds a barreira como uma particula localizada, sem que haja necessidade de
introduzir uma incerteza significativa no conhecimento de sua energia. Assim, uma particula
de massa m e energia total E/, que incide sobre uma barreira de potencial de altura Vj > E
e largura a, tem uma certa probabilidade T de penetrar a barreira e aparecer do outro lado
da mesma. Este fenomeno é chamado de Efeito Ttnel.

Em 1962, o Fisico britanico Brian David Josephson previu que as particulas que trans-
portam os pares de Cooper podem atravessar uma barreira de potencial, fato que veio ser
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experimentalmente comprovado em 1963 e este foi o passo inicial para diversas aplicagoes
tecnoldgicas importantes. Basicamente, o tunelamento de pares de Cooper ocorre na jungao
de dois materiais supercondutores separados por um metal normal, aparato conhecido como
juncao Josephson. Nela, ao contrario de uma amostra puramente supercondutora, pode ha-
ver uma voltagem nao nula entre os supercondutores, devido a amostra nao supercondutora
que as separa. Josephson inclusive fez uma previsao matematica para a supercorrente que
atravessa a barreira neste tipo de experiéncia.

Na Fisica do Estado Sélido, materiais do tipo jungoes tém larga escala de aplicagao e,
portanto, sao importantes objetos de estudo, tais como um transistor, por exemplo. De
maneira geral, os portadores ou propriedades das particulas que geram a corrente elétrica
destes materiais determina como se comporta a corrente elétrica na juncao em funcao da
tensao aplicada. Baseado nisso, temos o modelo fisico de nosso trabalho, que pode ser
visualizado na figura

Metal Normal Supercondutor

e- «—1—

Figura 19: Modelo de um metal normal acoplado a um supercondutor. Fonte: elaborada pelo autor.

Nela, vemos uma juncao metal puro - supercondutor, que seriam as bandas "a”e "b”,
respectivamente. As integrais das func¢oes de onda estao no termo de hibridizacao Vj, de tal
maneira que os elétrons estao constantemente sendo trocados entre metal e supercondutor,
mediados por Vj e a uma taxa de variacao proporcional ao gap ”¢”. Em algum momento, os
nivel de energia do supercondutor sao desacoplados, de maneira que a supercondutividade
deixa de existir. Assim, by destréi um elétron no metal ”a” e a; no supercondutor. A discussao
acerca da origem do Hamiltoniano [3.2] consta nos apéndices [B] e [C|

Matematicamente, o modelo pode ser descrito pelo seguinte Hamiltoniano, considerado
no espago dos momentos:

H=Y" <s§a£ak + ggbzbk> —g > bbbt b+ >V (agbk + b;ak> (3.2)
k kk’ k

em que al(a,) cria (destréi) um férmion na banda a com momento , e de maneira
andloga, bl (b.) para a banda b. A energia cinética dos pares de Cooper é representada pelas
relacoes de dispersdo €%* das bandas, g é a interacdo atrativa intrabanda entre os férmions
e V é o termo que representa a hibridizacao. Como ja comentado na secao [2.3] este termo
pode ser controlado através de parametros externos, como pressao ou dopagem, permitindo
assim a exploracao dos diagramas de fase de nosso interesse. Usando uma aproximacao do
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tipo Hartree-Fock, é possivel desacoplar o termo de muitos corpos considerando apenas o
valor médio das somas e igulando-as a constantes. Usaremos procedimento analogo para dois
operadores genéricos A e B representado abaixo:

AB = AB — (AB) + (AB) = (AB) + (AB - <Aé>) — (AB) +6 (AB)
onde o termo (AE </1 ; ) representa a flutuagao em torno da média e o foco da nossa
o

)
AB). Fazendo:

aproximagao serd o termo o
(iB) = (A) B+ A(B) - (4) (B)
Teremos, para quatro operadores genéricos:
MNOP = <MN> OP + MN <()15> — <MN> <Oz5> +6 <MN> 5 (()15)

Desprezando as flutuagoes, ou seja, considerando-as muito pequenas, os dois ultimos
termos da expressao anterior podem ser anulados, resultando:

MNOP ~ <MN> OP+MN<OI3>—<MN> <O]5> (3.3)
Aplicando esta aproximagao no termo de muitos corpos do hamiltoniano [3.2] temos:

gzbk’b % kbk;NAZbTbT —|—AZb kbk_ﬁ

Kk
As constantes que correspondem ao valor médio das somas representam os parametros de
ordem do sistema, definidas por:

=9 Z —kbr) (3.4)

k

Assim, o hamiltoniano [3.2] pode ser finalmente reescrito como:
H =Y (efafay + kblon) — A" (66, + boiby )
ko k

i i A
+Z Vk <Gkbk + bkak) — 7
k

A equacao foi definida desta maneira pois, como o Hamiltoniano nao possui um
termo de interagao atrativa interbanda, iremos investigar sob que condicoes o acoplamento
interbanda pode existir quando induzido por hibridizacao.

(3.6)
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3.2 Equacoes de Movimento

Com o intuito de obter o espectro de excitagoes do sistema dentro desta aproximacao,
faremos o uso do método das equagoes de movimento que nos permite estudar a evolucao dos
pares de Cooper através da obtencao das funcoes de Green padrao e anomala. Para obter os
parametros de ordem A e §, é necessario calcular as fungoes de Green anomalas ({ax, b_)) e
((bg, b_1)) pelo método descrito por Zubarev [28], (Apéndice [A)). Primeiramente, calculamos
a funcao de correlagao:

(b_ibi) = / § (@) I [{(bis b)) deo (3.7)

Por sua vez, as funcoes de Green podem ser obtidas a partir da equacao de movimento,
que nesse caso é:

o ((sb-4d) = (s H3b-a0) + 5 (o i)

A equacao de movimento acima esta no espaco das frequéncias. Calculando o comutador
[bk, H ]I

b, H] = (< [bw, abuaw] + b [on bt ] ) = A3 ([ bt ] + b, b))

k! kh!
2
+2Vk <[bk,a2,bk/} + [bk,b;:/ak’D - % (b, 1]

kk'

O método da segunda quantizacao [29] [30], adequado no estudo de particulas idénticas,
prova que para férmions, valem as relagoes de anticomutagao[31]:

{cl.c;} = (3.8)

(C,, 05} = {c},cj} —0 (3.9)

onde CJ ; € Cij sdo operadores criagao e aniquilagao quaisquer. Além disso, uma das
regras de Leibniz para comutadores é:

[A,BC*} = {A,B}C—B{A,é} (3.10)
Assim, combinando estas regras, podemos calcular os comutadores:

|:bk, CLL/CW] = {bk, aL,} Ay — CLL {bk, ak/} =0
[0r 8Lt | = {on 0L} b = 0L, {00 bk = Baobe

|:bk, bL/bT_k/:| = {bk, bzz} bT_k/ - b;];/ {bk, bT_k/} = (5k,k’bT_k/ - b]tlak,fk’
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B bsebir] = (b b} by — by (b by} = 0
[bk, al/bk/} = {bk7 GL/} by — al, {bg, b} =0
[bk, bL/ak/] = {bk, bz/} ap — b, {bg, ap } = Oy poap

b, 1] = 0

Substituindo o resultado dos comutadores acima em [by, H| e rearranjando, obtemos a
equagao de movimento para o propagador ((bx;b_x)):

(10— 8) ({bisbos)) = Vi (Gaws bid) — A (b b)) (3.11)

Como é possivel observar através da equagao [3.11] no célculo dos propagadores surge a
necessidade de calcular um sistema de equagoes fechado, ou seja, para obtermos a correlacao
({bg; b_g)) é preciso também conhecer a equagio de movimento de ((b',;b_1)) e ({ag; b_1)).
Comecemos com o primeiro destes dois:

(814500} = (B T b))+ o ({014 b0) (3.12)

Calculando o comutador [b',, H]:

L B =7 (e ol oo | +2p [l blbe] ) — a7 ([l bbbl ] + [l bwt])

ke, k! ok

+ ;; Vi ([bik, aL,bk/] + [btk, bL,ak'D - % b1, 1]

(3.13)

Novamente, usando as relagoes [3.8] e agora em [3.13] obtemos para os comuta-
dores:

[bik,al,ak/] = {bik,al,} Qpr — aL, {bik,ak/} =0
[bik, bL,bk/} - {bik,bL} b — bl {blk,bk,} = 6 bl
[b*_k, b,L,bT_k,] - {b*_k,bz,} b, — b, {b’f_k,bik,} ~0
[bik, b—k’bk’} = {bik, b—k’} b — by {bik, bk’} = Ot bry — b d_p

[bT_k, aL/bk/] = {bT_k, CZL} bk/ — CLZ:/ {bT_k, bk/} = —5,k7,k/a};,
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|:bT—k7 bz’ak/:| = {bT—kv blt:’} Qpr — bzl {bT_ka Clk/} =0

by, 1] =0

Substituindo os valores acima em [3.13] e fazendo os devidos arranjos em [3.12] obtemos a
equacao de movimento para o propagador <(bik; b_i)):

(%) (B4 b)) = % — Vor ({al s ba)) — A ((bis b)) (3.14)

Observe que apareceu um novo propagador em m (<(a}2; b_k))), e que é preciso calcular
sua equacao de movimento para obtermos (b ;b_)). Facamos isso:

w({al b)) = ((Jal o ] ;000)) + % ({al i} (3.15)

Desenvolvendo [aT_ . H ] :

[aik,f[] = Z (52 [atk,al,ak/} —I—ei [atk,bz,bkzb — AZ ([aik,bl,lﬁ_k,} + [aikab—k/bk’D

kK’ kK

+ 3 Vi ([al bt + ol blan]) = =E

kK

Usando [3.8 e na expressao acima, podemos calcular os comutadores:
[aik, aL,ak/] = {atk, az,} g — CLL, {aik, ak/} = —5—1@14@2/
[aik,bl,bk/} -
[aT_k,bLbT_k,} -
[aik,b_k/bk/} - {aik, b_k/} by — by {aik, bk/} -
[aT_k, aL,bk/] = {aT_k, a,t,} b — a,t, {aT_k, bk/} =0
[atk,b,t,ak/} = {aT_k,b,TC,} ap — bl {aik,ak/} = —0_j bl

[aik, 1] =0

Substituindo estes valores em ({(a ;b_z)), temos:

[aT_k, H} = —ctal, — Vbt (3.16)
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Além disso, em [3.15]

{alba} =0

Portanto, a equacao de movimento para o propagador ((aT_k; b_y)) é:

(w+en) ((aliibon)) ==V ((Bliibs)) (3.17)

Finalmente, iremos obter a equacao de movimento para o propagador ({ag;b_x)):

w {{ag: b_p)) = << [ak, H} ;b_k>> n % Lar, b_y}) (3.18)

Calculando [ak, H } ;

[akff} = Z (52 [ak,al,ak/] + b [ak,bz,bk/D —A ([ak,bz,bik,] + [a, b_k/bk/]>

k,k’ kK
|A|2 (3.19)
—i—ZVk ([ak,az,bk/} + [ak,b,t,ak/D — — lag, 1]
e k' g
Usando as relagoes [3.8, e em temos:
[ak, azlak’] = {ak, CLL} ap — GL/ {ag, ap } = Oppaw
blbe | = ax, b, b by — b] b} =0
Qs O O Qs Opr ¢ Ok 1% {Clk:, k }
i bl | = {an bl poly — ol {an b} =0
[k, b_pbrr] = {ag, b} by — b_js {ag, b} =0
|:ak> azlbk/] = {ak, GJL} by — CZL {&k, bk/} = 5k,k/bk/
blag | = {ap, bl tap — bl =0
Qf, O Qg Ak, Opr ¢ A L’ {ak, Qg }
[ak, 1] =0
Assim, o comutador é reescrito como:
[ak, f{:| = s,iak — AbT_k + V;gbk (320)

Substituindo [3.20| na expressao [3.18| e rearranjando, temos a equacao de movimento para

((ar; b))
(w—ep) ({ar; b)) = Vi ((br; b)) (3.21)
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O conjunto composto pelas equacoes [3.11], [3.14], [3.17] e [3.21] define as equacoes de movi-
mento necessarias ao calculo das funcoes de Green de nosso interesse, que sera desenvolvido
no proximo topico.

3.3 Funcoes de Green e Energias de Excitagao do Sistema

Na determinacao das equacoes de movimento [3.11] [3.14] [3.21] e [3.17], vimos que novas
funcoes foram geradas. Agora, porém, temos quatro equagoes acopladas, ou seja, um sistema
linear de equacoes. A partir deste sistema, vamos resolvé-lo no intuito de obtermos as fungoes
de Green. Para simplificar a notacgao, definiremos:

z = ({ar; b_r)) (3.22)
y=((0L50-0)) (3.23)
2= ((br;b_y)) (3.24)
u=({a' ;b)) (3.25)

Considerando também que o sistema possui simetria por inversao, entao V, = V_; e
b b . . - .
ey’ = e/, Assim, podemos escrever um sistema de equagoes na forma matricial como segue:

(w—ef) 0 —Vi 0 x 0

0 (wte) -A Vi y|_| o
—Vi AN (P 0 z| | O (3.26)

0 Vi 0 (w+ef) u 0

Nosso interesse é encontrar os valores de x e z, pois a partir deles acharemos as correlagoes
de nosso interesse. Para tal, utilizaremos a regra de Cramer:

det (D,)

T = Tt (D) (3.27)
_det(D,)
z = Tt (D) (3.28)

onde D, é a mesma matriz a esquerda de [3.26, tendo a primeira coluna substituida pela
matriz-coluna apds a igualdade em [3.26, enquanto no caso de D,, esta substituicao é feita na
terceira coluna da matriz a esquerda de [3.26], ou seja:

0 0 —Vi 0

D. — % (w + €2) —-A Vk

SR I A (w—egb) 0
0 Vk —A ((JJ + EZ)
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(w—ef) 0 0 0
D. — 0 (w + 82) % Vk
N Vi —A 0 0
0 Vi 0 (wHep)
e D é a propria matriz a esquerda de |3.26| ou seja:
(w — 8%) 0 —Vk 0
D 0 (w+ek) -A Vi
—Vi —A (w - 82) 0
0 Vi 0 (w+ed)
Calculando os determinantes:
det (D,) = —V; %(MTZ) o (L0
PiAHe) =TV T N Ve (wen)

0 Vi (w+ef)

Efetuando este calculo e considerando a hibridizagao constante para todo vetor de onda
k (Vi = V), obtemos:

det (D,) = QA [V (w+e})] (3.29)

i
Para D.,, o determinante fica:

(w+eh) =+ Vi
det (D,) = (w — e}) det —A 0 0
Vi 0 (wH+ey)

Efetuando os célculos, encontramos:

A
det (D7) = = <w2 - 5Z2> (3.30)
Calculando, agora, o determinante de D:
(w+eb) —A Vi 0 (w+eh) Vi
det(D) = (w — €}) det —A (w—eb) 0 —Videt | Vi —A 0
Vi 0 (w+ed) 0 Vi (w+ed)

Apo6s os calculos e algumas manipulacoes algébricas, obtemos:

det (D) = w — {(»;»;)2 + () + A2+ 2v,3] WP+ (02l — V)P 4 A2 (e (3.31)

Os pdlos das fungoes de Green sao obtidos da condigao det(D) = 0 em [3.31] e fornecem
as energias de excitacao do sistema, portanto reescreveremos a equagao [3.31] em funcao de
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suas raizes. Como a equacao [3.31| é uma equacao de quarto grau, podemos resolvé-la como
uma equagao biquadrada, cuja forma geral é:
azt +bx® +c¢=0
Para 2% = y, temos ay? + by + ¢ = 0, cuja solucio é:

b= \Vb? — 4dac

2a

Y

mas, x2 = y, entao

i\/—b:i:\/b2—4ac
r =

2a
Portanto:
W1,234 = + \/ Ak + \ Bk (332)
onde
a\2 b)2 2
ed)” 4+ (e A
G EC o

a2 _ ()2 2 4 2
B (—W () ) P ) - S [ - @] A e

E interessante escrever det(D) da seguinte forma:

det(D) = (w — wy)(w — wo)(w — w3) (W — wy) (3.35)

onde
wi =\ Ap + /By = —ws (3.36)
wy = \/ Ay — /B = —wy (3.37)

Usando [3.36] e [3.37], [3.35] fica:

det(D) = (w? — wi)(w® — w3)

Assim, podemos reescrever det(D) de uma forma mais conveniente para aplicagdo do
teorema do salto, ou seja:

1 B 1 1 1 1 n 1 1 1 (3.38)
det(D) (W} —wd) [2w \w—w1 w+w 2wy \ W+ w2  wW—wy '
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Agora, substituindo [3.29 e [3.38] em [3.27, temos uma das funcoes de Green de nosso
interesse:

st = g |0 (2 o9a)

7 (Wi — ws wq w—w; w4 w

+w2 + &} 1
Wo W+ Wy W — W
Analogamente, substituindo [3.30] e [3.38] em [3.28] obtemos a outra funcao de Green de
nosso interesse:

(3.39)

((beibi)) = A <°"f‘5i2)( 1 )

7 (W? — wy) W1 w—w wH+w
(3.40)

_|_ —
Way W+ wy W —ws

)1y

Obtemos assim as fungoes de Green que descrevem as propriedades do sistema tais como
parametros de ordem, energias de excitacao e propriedades termodinamicas.

3.4 Funcoes de Correlacao do Sistema

Como pode ser visto no Apéndice [A] através das fungoes de Green é possivel calcular as
fungoes de correlagao do sistema. Para a fungao de Green ((a_x;b_x)), a funcéo de correlacao
correspondente pode ser escrita como:

(-sae) = [ ) I (fawiboa))) do (3.41)
Substituindo a funcao de Green em [3.41] temos:

(b—kar) = /f(w) [m{47r (a‘)/%A— w3) [wlu—;gz <w—1w1 - wim)

¢ 1 1
“ A (e s
Woy W+ wy W —wy

ou ainda:

b= [ 1 (oma) (5]

@ 1 1
S e (5m) - ()
Wy W + Wa W — Wy
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Lembrando da relagdo do valor principal de Cauchy (para £ pequeno):

1 , ,
m:})(w_w/>q227r5(w—w) (3.42)

Podemos reescrever a fungao de correlagao como:

VA w1 + €}
b_ =
b0 = [ =\
WQ—|—€Z
]

[f (@) (w+wi) = f(w)d(w—w)]

[F (@) 6 (w — w) —f(w)é(erwQ)]}dw

Lembrando também da propriedade da delta de Dirac:
‘ B _ [ fla),a € (bc)
/b f(z)d(x—a)dr = { 0.a¢ (b,c) (3.43)

entao:

R ) = (o) + 2

(b_rar) =

47 (W? — w?

afas )= £ (]}

No nosso caso, f é a funcao de Fermi-Dirac, ou seja:

fwr) = —eﬁwll g, (3.44)
e = = 59

Assim, podemos efetuar as somas e as subtracoes contidas na funcao de correlagao. Mas
antes, vamos escrever a soma e a subtragao entre [3.44| e de forma mais conveniente:

1 1 ePwr 1 — e Bt _ 1 ePwr _ p=Bun

f (_Wl) - f(wl) = 6_5‘*’1 +1 - 65“’1 +1 = (e—ﬁwl + 1) (66“’1 + 1) - 2+ e—ﬁwl + eﬁwl

A expressao acima pode ser reescrita como:

(o (532) —exp (552)] fexe (52) +exp (552

—wyp) — Jlw1) = ) e
F=wn) = flen) [exp (5%)]2 + [exp (B2)]" + 2 [exp (%2)] [exp (<52)]

Desenvolvendo:




exp (°5*) — exp (=5*)
exp (%) + exp (=52)

Como sabemos, a expressao acima trata-se da fungao tangente hiperbdlica do médulo do
argumento entre parénteses, ou seja:

f(=w1) = flw) =

Bw
£ (—wr) — f (wr) = tanh (71 (3.46)
Além disso:
Flow) 4 flon) = by L MalreAl e
—W w — = fry
! Ve 11 e 11 (e 1) (P £ 1) efer 4 eBer 42
ou seja,

fl=w)+ f(w) =1 (3.47)

Assim, escrevemos da seguinte maneira, e obtemos a primeira funcao de correlacao
do sistema:

. VA w1 + et 6&)1 wWoy + e 5@12
=gl [ () - (2w (5)] o

Analogamente, calculamos a outra funcao de correlacao, que nesse caso é

<b¢@=/f@ﬂmuwwkmmu (3.49)

Substituindo a funcao de Green |3.40| em [3.49| obtemos:

i b>:/ Afw) w? — e 11 +w§—a;f 11 "
ROk 47 (W? — wi) W1 Ww—w w4 w W WHwy  W— Ws
que pode ser reescrito como:
A 2 _ g0 1 1
(b_iby) = / J;(w) 5 S —Im
47 (w? — w3) wy w— wi W+ wy
2 a?
— 1 1
+—w2 “ {Im( ) —Im< )]}dw
W W+ wo W — w2

Aplicando a relagao de Cauchy na expressao acima, ficamos com:
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2 _a?
+ A )0 () —f(w)é(w—wz)]}dw
2
Ou ainda, aplicando [3.43}
2 a? [ 2 a2\ ]
(b_sby) = L1 Alut=a)] picw [A(et-et
Rk Wi 47 (W? — w3) w 47 (W? — w?

(b_pby) = - <WI 2_6% >2 Lf (w1) = f(—wi)] +

T Anw, (WP — wd)

Usando |3.46| a expressao acima fica:

(b_rbr) = - <w% . E%2>) tanh (&Ul) + . (w% _ 5z2> tanh (@)

4wy (W? — w? 2

que pode ser reescrito como:

(b_iby) = 2 (Wg _ EZQ) tanh (B;Q) - <W% _

47 (W? — w3) wa

* > tanh (%) (3.50)

w1

[3.50] é a segunda fungao de correlagdo de nosso interesse.

3.5 Parametros de Ordem do Sistema

De posse das funcoes de correlacao calculadas na secao anterior, podemos finalmente
calcular os parametros de ordem do sistema que procuramos. Substituindo a correlacao |3.48
em [3.4] temos:

2 a? 2 _

A <W2 ~ Sk ) Buws (Wl
A0l T v (552) -

) o (221

[03)) w1 2
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Podemos aproximar o somatério por uma integral da seguinte maneira:

S o — /N @)) é (E)) &k (3.51)

pois, como toda a construcao parte da ideia de um modelo similar ao do gas de elétrons
livres, ou seja, cada elétron se movimenta de maneira nao-correlacionada entre si, entao no
limite macroscépico (quando o volume da esfera de Fermi tende ao infinito), a densidade de
pontos dentro da esfera é tao grande que[3.51| passa a ser valido. Portanto, nesta aproximacao:

A= g/ Nk A (w% _ 6%2> tanh (5;02) — <W% _ €Z2) tanh (%) &k

47 (W? — w3) Wo Wy

Na teoria BCS, apenas elétrons no nivel de Fermi entram na contagem, e este valor é
aproximadamente constante, ou seja:

N(k) ~ N(kp) = N (3.52)

Portanto, a equagao de gap para este caso é:

2 _

1 :g/47T (WN (wg _52’2> tanh <5w2> - <w1 5%2) tanh (%) Bk (3.53)

2 2
$—wi) Wo 2 wq

Além disso, a correlagao relativa ao termo de hibridizagao foi definida em

0= Z (b,kak>

k
Agora, podemos calculd-la substituindo em [3.5

. VA wl—|—€% Bwl _ W2+5% @
=Y K * )tanh(T) ( - >tanh<2)]

e, novamente fazendo as consideragoes e [3.52 temos que a equacao de gap para este
caso é:

B NVA wy + €} & B wy + 2 @ ;
5‘/4w<w%—w§> [( o1 )ta“h( 2> (—m )“mh(z )W (3:54)
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3.6 Parametros de Ordem do Sistema a7 =0

Entretanto, estamos interessados no limite particular de 7" = 0, assim e Sao0 rees-
critas, respectivamente, como:

[ <w2 8(12) <w2 8(12)
1 N 27 Ck 17 <k
1=— [ = &>k (3.55)
47 | (w}— w3) Wy w1
. L
NV A i a a
5= / VA (el (e tei) | gy (3.56)
AT (wi —w3) |\ wi wo
pois
2 1
lim tanh(z) = lim (62 ) =1
T—00 z—o0 \ 2T + 1

Os resultados encontrados nesta secao serao discutidos no préximo capitulo.
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4 Resultados e Discussoes

4.1 Andlisede AxV edxV

De posse das equagoes de gap calculadas na segao [3.5, obtemos algumas propriedades do
sistema, de forma numeérica. Inicialmente, a razao entre as massas efetivas entre os férmions

nas duas bandas é dada por @ = 22 sendo que em geral, m, (massa efetiva da banda

mp ’
estreita) é maior que m, (massa efetiva da banda de condugao), a = 7 < 1. Além disso,
considerando que a relagao de dispersao de uma particula seja como de uma particula livre,

entao elas sdo tipo parabdlicas, como em 2.9 ou seja,

2
a,b k

— — o, 4.1
€k s Ha,b (4.1)

2 .
Tomamos 5—— = 1 e normalizamos [4.1| por pi,, e obtemos ¢ = k? — 1 e € = ak? — p,

Qmaﬂa
onde pu = % Dai:
a

. E—p—a
= (4.2)

e
e = (4.3)

Isto significa que estamos considerando que os pares de Cooper sao formados na banda
de valéncia ”b” dentro da aproximacao BCS, ou seja, u, aproximadamente igual a energia
de Fermi, o que implica que o emparelhamento ocorre em torno do vetor de Fermi da banda
"b”. Portanto, a equacao |3.53|é reescrita, apos algumas manipulagoes algébricas, da seguinte
maneira:

w 2 2
1_/D gp [oz%u%—(a—l—,u—a) PP (etp—a) & (4.4)

2, 9
—wp Am(wi — w3) a2wo 2wy

Para se chegar em [4.4] foi feita uma mudanca de varidvel para a contagem de energia no
lugar do momento em [3.55} ou seja:

wp
[¥wower= [ pero (4.5)
—wp

Além das consideragoes e 43l Em [.4] p representa a densidade de particulas no
nivel de Fermi, enquanto que wy 5 sdo as energias de excitagao e wp ¢é a frequéncia
de Debye. Assumimos para os calculos numéricos @ = 1/7, p ~ 0.3, dados experimentais
como em Caldas [32] para descrever supercondutores do tipo metais de transi¢ao, com g e V'
da ordem de 107teV ou 1072%eV, além da frequéncia de Debye wp = 0.01 e a densidade de
estados p = 1,04.

Para 6 x V, nestas mesmas condigoes e a temperatura nula, a equacao de gap é:

s P “p VA ){(awl%—s%—u—a)_(aw2+5+,u—a)} de (4.6)

ar J_, (Wi — w3 Wi Qws
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Figura 20: Dependéncia dos parametros de ordem normalizados A e § em funcao da hibridizacao
V' a temperatura nula. Fonte: Elaborada pelo autor.

Desta maneira, obtemos a Figura [20}

Observa-se que, no caso de A x V', a hibridizacao atuou destruindo a supercondutividade,
de maneira andloga ao modelo de duas bandas para supercondutividade onda-p (se¢ao .
Em outras palavras, o sistema vai perdendo sua caracteristica de supercondutor a medida
que a hibridizagao cresce, até um certo valor critico em que acontece a transicao de fase,
fazendo com que o sistema passe para um estado nao-supercondutor ou normal, sem que haja
coexisténcia de fases. Além disso, a temperatura nula nao ha descontinuidade no grafico, ou
seja, a transicao de fase quantica associada ao parametro V é de segunda ordem, conforme
discutido na segao 2.5 Observe que a curva é diferente de um sistema BCS, pelo fato
de que no nosso caso o sistema ¢ hibridizado e portanto ha uma interagao traduzida pela
competicao entre os gaps. Para o gréfico d,, x V', onde foi usado como valor da densidade de
particulas (p) no nivel de Fermi igual a 1.04, observa-se que a hibridizagao atuou favorecendo
a supercondutividade até um certo valor que caracteriza uma mudanca de comportamento
onde a curva em vermelho da Figura [20| comeca a decrescer, e a partir dai ela ajuda a destruir
a mesma, até um valor critico de hibridizagao (V. = 0.56591) onde ocorre a transi¢ao de fase
e gi deixa de existir. Logo, podemos dizer que a existéncia da hibridizacao faz com que
o emparelhamento interbanda exista, pois antes as particulas das bandas "a”e "b”nao se
enxergavam, mas em determinado ponto (que apesar de nao calculado, claramente no grafico
em vermelho estd entre 0 e 0,001) a intensidade é forte o suficiente e outros efeitos entram nas
caracteristicas do problema, de tal maneira que o estado supercondutor em particular, deixa
de ser o estado mais favoravel e comeca a decrescer. Assim, este ponto representa um ponto
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em que a supercondutividade nao consegue mais se manter ou se fortalecer, causando uma
degradacao na mesma a medida que a hibridizagao cresce. Observa-se também que o estado
supercondutor induzido estd vinculado a existéncia do estado supercondutor normal, em razao
da hibridiza¢ao em ambos os casos cairem no mesmo valor critico (V. = 0.56591). Portanto,
em ambos os casos a hibridizacao primeiramente criou e apds determinado momento ela
perdeu a capacidade de criar, passando assim a desfavorecer o mesmo. Assim, a destruicao
dos pares a partir dos maximos das curvas da Figura passa a ser um subproduto da
acao da hibridizacao, visto que nestes pontos de méximo, V perde a capacidade de induzir
emparelhamento deste tipo. Este resultado faz grande sentido quando observamos que o
maximo para A x V é muito maior, mostrando que o emparelhamento interbanda existe,
porém ¢é quase imperceptivel, de tal maneira que em um experimento de laboratério seria de
dificil deteccao, e até por isso, pode ser negligenciado.

4.2 Analise das Bandas de Energia

Com relagao as bandas de energia, podemos comecar observando o caso mais simples
(V' — 0), que acontece quando as bandas estdo desacopladas. Assim, a equagao é
escrita como:
a? b2 2
&t A

A, =k Tk L &
k 5 T3

E, nas mesmas condigoes, fica:

2
522—522 A?
e

Assim, [3.36] é escrito como:

wy =k — ¢ 5 5

e + ¥ A2 e — ¥ A2
2 2

Ou seja,

w = €}, (4.7)

que ¢é exatamente a energia de banda livre, enquanto que para |3.37, temos:

£¥ + ¥’ N A2 (5%2 — ¥ A2>
2 2

ou seja,

w2:\/€Z+A2

que é a energia de banda do supercondutor, sendo que o termo a mais em relagao a |4.8[é
devido a interacao entre as bandas.

~—~

4.8)
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Figura 21: Comportamento das bandas wy 2 em funcao do parametro 52 /A. Fonte: Elaborada pelo
autor.

Isto pode ser observado na figura [21] onde a linha cheia em vermelho ”cai” exatamente
em A, pois se €2 = 0, entdao wy = A, ao passo que a linha pontilhada em vermelho mostra
que nestas condig¢oes ha auséncia de gap, que seria exatamente o metal, deixando a curva
linear. Se aumentarmos a energia £, as curvas cheia e pontilhada devem se encontrar no
ponto onde estd a curva cheia, pois isto equivale a fazermos €2 > A em

No caso hibridizado para V' = 0.5 e V = 1.0, observe que ha um ”levantamento”para
todos os 6megas, devido ao simples fato de que agora V' # 0, anédlogo ao fato de que para um
sistema de dois niveis de energia, quando colocados sob hibridizacao, isto gera novas energias,
com a unica diferenca que ao invés de dois niveis temos duas bandas. Portanto, apenas o
fato de haver hibridizacao ja é o suficiente para explicar o comportamento grafico da figura

para bandas hibridizadas.
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5 Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho de cunho teorico, foi estudado um sistema supercondutor de duas bandas
no limite de temperatura nula em que a hibridiza¢ao induziu um acoplamento interbanda no
sistema. Nesse intuito, foi estudado um hamiltoniano contendo um termo que representasse
energia cinética, um termo de acoplamento usual e um termo de hibridizacao, situacao que
pode ser descrita pelo modelo de um metal normal acoplado a um metal supercondutor. Para
efeito de calculos, consideramos uma aproximagcao do tipo campo médio para desacoplar o
termo de muitos corpos em conjunto com as consideracoes da teoria BCS com o objetivo
de encontrar parametros de ordem que nos forneceram as informacoes referentes aos casos
intrabanda e interbanda, com a particularizacao para supercondutores do tipo metais de
transicao.

A primeira observacao periférica é que a curva da figura [20| tem um comportamento de
acordo com o gap usual de um supercondutor tipico sob efeito de algum potencial externo
(observe a ﬁgura, ou seja, a destruicao dos pares de Cooper representadas no eixo norma-
lizado A decai conforme o supercondutor vai perdendo pares de Cooper e consequentemente,
a capacidade de superconduzir, além desta curva nao exibir "salto” que caracterizaria uma
transicao de fase de segunda ordem.

Foi comprovado através da equagao [4.6] que na auséncia da hibridizacao V', nao existiria
J, resultado corroborado na linha vermelha da figura [20] que parte da origem. Apesar do
comportamento de A x V' ser parecido ao de § x V', onde a hibridizacao favorece a criacao
de pares até um certo valor para posteriormente comecar a destruir o estado supercondutor,
os valores para os quais hé esta inversao sao bem diferentes quando comparados.

Além da comparacao da acao da hibridizacao sobre os dois parametros de ordem estu-
dados, podemos também dizer que o interbanda tem uma intensidade muito menor (basta
observar o eixo vertical da figura , o que mostra que a deteccao deste acoplamento é de
uma dificuldade muito maior, podendo até ser ignorada em uma medicao real. Porém, os
valores da hibridizagao critica em ambos os casos sao os mesmos (V. = 056591), ou seja,
tanto no caso intrabanda quanto no caso interbanda, é necessario um potencial igual a V,
para destruir todos os pares de Cooper, o que em um diagrama de fases significa passagem
do estado supercondutor para o estado normal.

As bandas de energias calculadas mostraram que, na auséncia de hibridizagao, voltamos
ao caso BCS, exatamente o que era esperado, enquanto que para valores de hibridizacao
diferentes de zero, a presenca desta fez com que houvessem flutuagoes no grafico, visto que
novas energias sao produzidas, como mostrado na figura

Em uma perspectiva futura, baseada nos resultados deste trabalho, uma proposta possivel
seria analisar este sistema para 7' > 0, o que provavelmente geraria pontos de coexisténcia
entre as fases normal e supercondutora, ou seja, transicao de fase de primeira ordem. Uma
outra situacao poderia ser a adicao de potenciais de outra natureza ao hamiltoniano, com
enfoque sobre os diagramas de fases que retornariam as regioes supercondutoras e normais
do sistema.
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A Apéndice A: Funcoes de GGreen na Representacao de
Zubarev

O método das fungoes de Green consiste em uma poderosa ferramenta matematica com
aplicacoes diversas em varios ramos da Fisica, desde equagoes diferenciais classicas a proble-
mas quanticos de muitos corpos [33]. No caso quantico, elas sdo fungoes de correlagao, com
as quais é possivel obter informacoes a respeito do sistema estudado, como densidade de es-
tados, tempos de relaxacao e etc. Nosso interesse nas fungoes de Green [31] estd no fato delas
representarem uma técnica adequada no estudo de sistemas interagentes, e no caso especifico
do formalismo de Zubarev, pelo fato de explicitar o fator temporal e a temperatura. Neste
trabalho, precisamos calcular correlagoes, necessarias para obtermos o espectro de excitagoes
dos férmions do sistema. Vejamos em que consiste esse formalismo, definindo primeiramente
as funcoes de Green:

-Retardada

Gt~ ) = ((aw B = 1 (aw, ey, (A1)

7
onde a funcao de Heaviside é definida, nesse caso, como:

Ot —t)=1,t>t;0,t <t (A.2)
- Avancada
Golt — 1) = i0(t — 1) <[A(t), B(t’)]n> (A.3)
- Causal
Gu(t—1t) = % (0t — ) AW B() + nb(t — ) BE)A(D)) (A4)

A dependeéncia temporal dos operadores é justificada por trabalharmos na representacao
de Heisenberg, onde:

A(t) — €thA€_th
Além disso:

[A®)B(t)], = A(t)B(t") — nB(t)A(t)

n

com
n = 1 para bésons e n = —1 para férmions.
Podemos definir:

o que implica:



Assim, podemos introduzir expansoes espectrais, ou seja, fazer uma transformacao de
Fourier para passar de F(t — t') para J(w).
O operador A(t) satisfaz a equagao de movimento na representagdo de Heisenberg.
Para h =1, fica:

(dA(t)

Tat

Com isso, podemos calcular a equacao de movimento para as funcoes de Green definidas,
que satisfazem a mesma equacao:

= [A<t)7H]

i% <<A(t)B(t )>>C = §(t—t) (A, B]) + <<[A, H] ;B(t’)>> (A.5)

¢
que ¢é a equacao de movimento no espago real, valida para quaisquer das funcoes de Green
definidas, ou seja, ( =, a,c.
Devido a simetria translacional no tempo, a transformada de Fourier é definida da seguinte
maneira:

1 oo . /
Ge(B) = {Ge(t = 1)} = 5 / Gelt — )P a(t — ) (A.6)
7T —0oQ
e sua inversa:
+oo )
Ge(t) = / Ge(E)e "PldE (A7)

Além disso, a fungao delta de Dirac é, por defini¢ao:
1 [t
i(t) = —/ e PR
2m

Derivando com relacao ao tempo:

—00

“+o0o
z%;(t) = / EG . (E)e *P'dE (A.8)
e comparando [A.8com [A.6 e [A.7], conclui-se que:
EG.(F) = {@} (A.9)

Se fizermos a transformada de Fourier em [A.5] temos:

{Zdi;(ﬂ} — {§(t — t') <[A(t), B(t')]n>} + {<<{A(t>H _ HA(t)}, B(t/)>>§} (AlO)

Assim,

E{(4:BY), = (([A.H): B)) + o ({A. BY)
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ou ainda, em termo da frequéncia, com h = 1:

w ((4;B)),, = <<[A,H];B>>w+%<{f4>3}> (A11)

A equagao ¢ a representacao usada no desenvolvimento deste trabalho.
Definindo as funcoes de correlagao temporal:

Fpa(t —1) = <B(£)A(t)>
Fap(t —1) = <A(t)B(t/)>

As duas equacoes acima estdao definidas para t =t .Por exemplo:

Fap(0) = (A@M)B(t)) = (A(0)B(0))

Assim, se considerarmos por exemplo, o Hamiltoniano para um sistema de particulas
idénticas interatuantes:

1
H = Z Tkaltak + 5 Z <k’1k2‘V‘k3]€4> aLlCL;rQ(IkBCL]€4
k

k1,k2,k3,kq

O valor médio termodinamico de H é:
1 t
E = ZTk <akak> 5 Z <k’1k2|V|k3k’4> <aklak2ak3ak4>T
k1,k2,k3,ka

Assim, para obtermos a energia, é necessario conhecer as funcoes de correlagao <azak>T e
((al,al,)(ax,an)) .

No segundo caso usamos A = aLla,T€2 e B = agag,. O primeiro termo dé ()7 , o valor
médio termodinamico de ocupagao do modo k.

Denotando os autoestados de H com |v), temos:
Hlv) = E,|v)
No ensemble grande canonico, podemos mostrar que:
) 1 BB, i(Eu—E,) ()
Foa (¢ = 1) = 2 32 (1Bl (ulAlv) P

v,p

Analogamente:

Fap (t —t ) i Z (v|Alp) (| Blv) e—ﬂEyei(ErEu)(ptj
Ut

Trocando v por u:

’ 1 o y
Foa(t=1) = 2 3 (ulBl) (vl Al e 5™ B (i)

vt
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Introduzimos a transformada de Fourier Jpa(w) tal que:

(BU)A(D) = Foa (1 1) / Tpa(w)e™ =) qu

e sua transformada inversa:

Joatw) = 5= [ Fna (1= ¢) U)o = 25 (ulBlv) (L) €758 (5, — B, — )

2
wv

J ¢ a densidade espectral que buscamos. Esta definida nos pontos w tais que £, — F, = w,
ou seja, nas excitacoes do sistema. Para G,, podemos introduzir as componentes de Fourier

através de:

Gt —1) = / T )t g

oo

Go(E) = % /OO Go(t — )P0 ) g — )

Go(E) = [ (e ) 5 / To(e— )" age - v)

[e.9]

Usando a representacao integral da funcao 6(t)

o= [T axe o
t) = — —
(®) QW/OOX—H'& €

podemos mostrar que:

i N K <t - t’) FE=() g (t —t ) ! !

27 B — w + 1€

Assim, podemos reescrever G,.(E) como

1 [ dw
= — —— e =07
2 J_ 7 w) E—w+ie c
Analogamente:
1 [ dw
= — —— e =07
21 ) o I w) FE—w—ic"
Se fizermos

1

G(ET)~-G(E™) = G(E+ie)—G(E—ic) = % /OO (e™ —n) J(w) ( L

e usando o valor principal de Cauchy, dado por
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L _p (1> + imd () (A.12)

T +ic T
teremos
G(E")-GE")=—i /OO (™ =n)J ()6 (E —w)dw = —i (e’ —n) J(E)
Assim:
J(w):iG(w+i5)—G(w—ie)7€_>O+

efw —n
com o qual obtemos o teorema do salto:

* G (w+ie) — G (w—ie)

5 ety (A.13)
ePY —n

Foalt — 1) = z/

—0o0
Portanto, saber a funcao de Green permite obter a funcao de correlacao. Como j4 sabe-
mos, n = £1, portanto:

L :{7721—>fBE(W)
exp (Bw —n) n=-1— frp(w)
onde fpp (w) corresponde a distribui¢ao de Bose-Einstein e frp (w) & de Fermi-Dirac. Na

maioria dos casos G(w + i) — G(w — ie) = imG(w), podemos reescrever [A.13}
Para Boésons:

Fpa (&) = (BOAO) = [ o (@) Im (G (@) o (A.14)
Para Férmions:
Foa (@) = (BOAO) = [ fon () Im (G (@) do (A1)
onde:
G(w) = ((4,B)), (A.16)

B Apéndice B: Segunda Quantizacao: Operadores de
Criacao e Aniquilacao
A equagao de Schrodinger em uma dimensao para o oscilador harmonico é:

—R2d*y mw?
+ T
2m dx? 2

" = By
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onde w ¢ a frequéncia angular. Tomando ¢ = /%, podemos reescrever a equagao acima
como:

A partir da relacado de comutacao

[x,p] =ih =xp — px

substituindo p = —ih%, pode-se reescrever a equagao de Schrodinger:

() (9o (-5):

Os termos entre parénteses sao operadores que atuam sobre a funcao de onda. Definindo
os operadores a e a':

Assim, a equacao de schrodinger se torna:

hwatay = E'p (B.1)

onde £/ = FE — %‘”, o que prova que 1 é autofuncdo do operador hwa'a, com autovalor

E'. Além disso, é possivel mostrar que a e al satisfazem a regra de comutacio
[a,a'] = aa’ —dla=1 (B.2)
Multiplicando a esquerda por a, obtemos:

huwaa' (av) = E'(ap)

como aa' = 1+ a'a, entdo:

fw (1 +ala) (ay) = E'(az))

que pode ser reescrito como:

fwa'a(a) = (B’ — hw) (at)) (B.3)

ou seja, a nova funcao gerada ay) também é autofuncao do operador fiwa'a, com autovalor
E’ — hw. Vamos fazer uma aplicacao para entender melhor este conceito. Suponha que v
seja o estado fundamental do oscilador harmoénico. Assim, a equagao de Schrodinger sera:

ﬁwaTa% = E(/)%Uo
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em que F é a energia do estado fundamental. Ao aplicarmos o operador a na equagao
acima, teremos:

aty =0

pois, como definimos E{, como a energia do estado fundamental, ndo héd um estado de
energia menor. Entretanto, se aplicarmos o operador a' sobre o estado fundamental, teremos:

hwa'a'ay = Eya'tg

usando a relacao de comutacao |B.3| isso pode ser reescrito como:

hwala(a™) = (By + hw) (a'y)

ou seja, a1 é autofungao de a'a com autovalor (Ej) + hw). Se aplicarmos sucessivamente
o operador a', teremos outros estados de energias maiores, de tal maneira que a energia
n-ésimo estado sera:

E' = nhw
onde n = 0,1, 2,.... Substituindo o valor de E’, reescrevemos a equacao acima como:
1

que sao os estados de energia do oscilador harmonico. O fato de que a aplicacdo de a' ter
”criado” o estado excitado af1)y, um quantum de energia acima, sugere o nome de operador de
criacdo para af. De maneira correspondente, a aplicacao do operador a a um estado 1 acima
do estado fundamental ”destr6i” aquele estado, baixando um quantum de energia, sugerindo
o nome operador de aniquilacdo para a. A operacdao de transformacao do hamiltoniano,
inicialmente escrito em termos dos operadores = e p, para os operadores a e al é o que se
chama segunda quantizacao.
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C Apéndice C: Operadores de Criacao-Aniquilacao para
Férmions

Os férmions obedecem ao principio da exclusao de Pauli, que afirma que dois férmions

idénticos nao podem ocupar o mesmo estado quantico simultaneamente. Assim, se repre-

sentarmos por cL o operador que cria um férmion no estado k, e por ¢, o que destréi, o

2
principio da exclusao impde que (cL) 0y = 0 ou ¢} [1) = 0, onde |0) representa um estado

desocupado. As outras relacoes satisfeitas por estes operadores sao cJ,L 0) =1, ¢, |1) =0e

¢ |0) = 0. Ou seja, o operador czck retorna a ocupacao do estado k, que sera sempre 0 ou 1,

ou seja:
cler Ini) = ng |ne)
kCk [TUe) = Tk |,
onde ng =0, 1.
E possivel mostrar que os operadores ¢ e cz satisfazem a seguinte regra de anticomutacao:
{ck,c;i} = ck,c,TC + chk =1

O hamiltoniano de um sistema com N férmions nao interagentes, em termos destes ope-
radores, pode ser escrito como:

h2k?
H = E chk
2m
k
Para ilustrar, vamos calcular o nimero médio de férmions (desconsiderando o spin) por
estado, em um sistema cujo hamiltoniano ¢ dado por:
H = echk

O nimero médio de férmions no estado k é dado por:

<c,tck> =Tr {c,tckp}
onde p é a matriz densidade relativa ao ensemble gran canonico:

—(H—pN)
e FBT

P:T
T

Nesse caso, N = ¢; ¢, é o operador nimero de férmions. Porém, como os autoestados de
N sao iguais a 0 ou 1, entao:

o dlel)y 1
(N) = 7z (e=p)
1+ ekBT

Logo, (N) é a prépria distribuigdo de Fermi-Dirac. Além disso, os operadores de férmions
podem ser convertidos para a linguagem da segunda quantizacao através de:
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H = /\Iﬁ (z) HY(z)dw (C.1)

Nesse caso, U deve ser expandida em termos de operadores de criagao-aniquilagao de
férmions, ou seja:

V()= @) = V(2)=) ¢i(2)q

2

. 2 2 ; ~
Por isso, se H = - = — (;—m) L e oy (z) = e**, entao:

n? T2 —i(k—k")z Rk 1
H:%;;Ckckk /e dx:Z oy CkCk

k

No caso de elétrons em metais, ha de se considerar efeitos de correlacao devido a interagao
coulombiana:

1 e
 Ameg |r — 2|

Como temos nesse caso uma interacao de duas particulas, a regra de quantizacao [C.I] tera
U(z) e ¥(2'), ou seja:

e? 1

1 ()T (2! 2 )V (z)dxdx’
s [ V@) ) )

ou ainda:

e? . 1
V= 87T€0 Z Z CLch2CkSCk4/(pk1 (l’) (ka(xl) ﬁ%pks(x/)gplm(x)dxdm/

r—x
k1,k2 k3,k4

Usando ondas planas para ¢, ou seja:

e substituindo a expansao de Fourier:

1 47 . ’
— = ig(z—a”)
iz — 2| ) Z-

obteremos:

¢ 4T il e /
V = 87eq Z ZCL&;L%%Z?/@ i(k1—ka Q)xdx/e (k2—k3+q)x dz’ (02)

k1,k2 k3,kq q

/e_indx =0k
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Reescrevemos [C.2)

2
V= Z 2:0(]2 Z Clﬁqclz—qcklck? (C3)
q k1,k2

O significado de ¢é que, os elétrons 1 e 2, que no inicio tinham momentos Ak, e hk,,
interagem via forca coulombiana. Esta interacao resulta em uma transferéncia de momento
igual a hq do elétron 2 para o elétron 1. Logo, o elétron que inicialmente estava no estado k;
é aniquilado, reaparecendo no estado k; + ¢. Analogamente, o elétron inicialmente em ko é
aniquilado e reaparece em ks —¢q. A situagao estd representada na Figura[§l Assim, incluindo
a parte cinética, o hamiltoniano para elétrons interagentes via for¢ca coulombiana é escrita,
na linguagem da segunda quantizagao, como:

2
€
H= Z ekchk + Z Seod? Z chch_qckck/ (C4)
k q kk!

Os resultados destes apéndices servem para fundamentar o capitulo |3| desta dissertacao.
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