UNIVERSIDADE FEDERAL DO PARA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS E NATURAIS
FACULDADE DE Fisica

TRABALHO DE CONCLUSAO DE CURSO

Introducao a supercondutividade: de BCS a
cupratos supercondutores

Reginaldo de Oliveira Corréa Junior

Orientador: Prof. Dr. Van Sérgio Alves

Belém - Para

Fevereiro, 2022



N\
NWVERSIDADE o eralL DO PAR

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PARA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS E NATURAIS
FACULDADE DE Fisica

Reginaldo de Oliveira Corréa Junior
Orientador: Prof. Dr. Van Sérgio Alves



SERVICO PUBLICO FEDERAL
UNIVERSIDADE FEDERAL DO PARA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS E NATURAIS
FACULDADE DE FISICA

ATA DA APRESENTACAO E DEFESA DE TRABALHO DE CONCLUSAO DE CURSO -
TCC

Ata da sess3o de apresentagio e defesa de Trabalhe de Conclusio de Curso para
concessao de grau de Licenciadoem Fisica, realizado as 10:00h do dia 07 de Fevereiro de
2022,de forma virtual por meio da Plataforma Google Meet {htips:/meet.google.comiqvh-
epye-mdi), cuja orientaco feve inicio em 14 de Oulubrode 2021 =endo infitulada:
“INTRODUCAC A  SUPERCONDUTIVIDADE: DE BCS A CUPRATOS
SUPERCONDUTCRES”, contendo 41 paginas,que foi apresentado durante XXminutos pelo
discente REGINALDO DE OLWEIRA CORREA JUNIOR, matricula N 201308140068 diante
da banca examinadora aprovada pela Faculdade de Fisica do Instituto de Ciéncias Exatas e
Nalurais da Universidade Federal do Par4, assim constituida:Prof. Dr. Van Sérgio da
Silva Alves {Orientador-UFPA), Prof. Dr. Danilo Teixeira Alves {Examinador 1- UFPA),
Prof. Dr. Leandro Oliveira do Mascimento {Examinador 2-UFPA), Gabrie! Condurd
Magalhdes {Examinador 2-UFPA). Em segufﬁ;',«m mesmo foi submetido & arguicéo, tendo
demonstrado conhecim-enms no fema t‘}bieto da proposta de TCC, favorecendo 3 banca
examinadora apresentar cnnmbuzgues para melhoras no desenvolvimenta e decidir pelo
caonceito k&gg‘?ﬂm.‘l‘ﬁg do mesmo, bem como conceder o prazo maximo de 15 dias para
serem efetuadas as modificagBes sugeridas pela banca, se for o caso, e em seguida a
mesma serd assinada por {dos os membros. Para constar foram lavrados 0s termos da

presente ata quelidaea racebe a assinatura dos integrantes da banca sxaminadora
e gz DISCENTE.

OREENTADOR'

EXAMINADOR 1; ! }r,,,, . &

EXAMINADOR2Y é&waﬁw @;mw y Rmc«w&«!\s

EXAMINADOR 3: 4 w 0% S d s, A,a- ,* 3 mﬁy,’i::
DISCENTE: anmec&fa de C\cﬁe: NS Cfcr\tu:m Nunion




REGINALDO DE OLIVEIRA CORREA JUNIOR

“INTRODUCAO A SUPERCONDUTIVIDADE: DE BCS A CUPRATOS
SUPERCONDUTORES”

Monografia apresentada como requisito  para
obtengdo do titulo de Licenciado em Fisica pela
Faculdade de Fisica do Instituto de Ciéncias Exatas
e MNaturais da Universidade Federal Para,
submetida 2 apreciagao da banca examinadora

composta pelos seguintes membros:

Orientador:

Prof. Dr. Van Sergio ad MAWES
{UFPA)

Examinador 1:
- __T\} n_wl% /l\liiw'-;.

/P(oi. Dr. Danilo Teixeira Alves
" (UFPA}

Examinador 2:

Dotowdsioihinn ots Mot gt

Prof. Dr. Leandro Oliveira do Nascimento
{UFPA)

Examingdgr = i

Lredirt & CLIW /"{wif.lit' 2
Prof. Dr. Gabriel Condurl Magalhaes
(UFPA)

Belém, 07 de fevereiro de 2022.



iii

Resumo

Introducao a supercondutividade: de BCS a cupratos supercondutores

Este trabalho de conclusao de curso tem como objetivo apresentar aspectos gerais do
fenomeno da supercondutividade, mostrando os fatos histéricos que levaram H. K. Onnes,
em 1911, a observar a queda abrupta da resisténcia do mercirio, assim abrindo um novo
ramo na fisica a baixa temperatura. A partir disto, discutir de forma quantitativa e
qualitativa as teorias fenomenoldgicas, equacao de London e a teoria de Landau-Ginzburg,
e a descricao completa da supercondutividade. Feito isto, inicia-se a discussao sobre os
cupratos supercondutores, descobertos, inicialmente, em 1986 por J. G. Bednorz e K. A.
Miiller. Nesse trabalho serd analisado a estrutura cristalina, especificamente, os planos de
cobre e oxigénio, pois eles tém um papel fundamental no fenomeno da supercondutividade.
Além disso, discutimos o mecanismo de dopagem e apresentamos o modelo microscopio,
a fim de descrever a dinamica eletronica dos cupratos, comparando nossos resultados

tedricos com dados experimentais.

Palavras-chave: Supercondutividade, cupratos supercondutores e modelo spin-férmion-

Hubbard.
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Abstract

Introduction to superconductivity: from BCS to cuprates superconductors

This final paper aims to present general aspects of the phenomenon of superconduc-
tivity. The historical facts that led H. K. Onnes, in 1911, saw an abrupt drop in the
resistance of the mercury; thus opening a new branch in physics at low temperature.
From this, discuss quantitative and qualitative form as phenomenological theories, Lon-
don equation and Landau-Ginzburg approach, and the description complete of supercon-
ductivity. Once this is done, the discussion on superconducting cuprates begins, which
was discovered by J. G. Bednorz and K. A. Miiller in 1986. Therefore, in this work, it
will be considered a crystalline structure, specifically, the copper-oxygen planes, because
they play a key role in the phenomenon of superconductivity. Furthermore, we discuss
the doping mechanism and we present the microscopic model to describe the electronic

dynamics, comparing our theoretical result with data experimental.

Keywords: Superconductivity, cuprates superconductors and spin-férmion-Hubbard

model.
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Introducao

A supercondutividade é um dos fendmenos mais belos e interessantes na fisica. A sua des-
coberta ocorreu em 1911, por H. K. Onnes, através do processo de liquefacao do hélio liquido,
com o interesse de estudar as propriedades de metais a baixa temperatura. Onnes observou que
a resisténcia elétrica desaparece em torno de 4,3K [I]. Essa mesma caracteristica apareceu em
outros materiais, tais como, Nidbio, ligas de Niébio-Hidrogénio etc, todos apresentando tempera-
turas criticas diferentes. Com a descoberta feita por Onnes, em torno de 1933 W. Meissner e R.
Ochsenfeld descobriram que o material supercondutor expulsava fluxo de campo magnético, ex-
ceto em uma regiao de penetracao fina perto da superficie, tal efeito ficou conhecido como efeito
Meissner-Ochsenfeld [2]. Esse fenomeno é responsavel, por exemplo, pela levitagdo magnética
que pode ser aplicado em transporte de alta velocidades, como o MagLev (transporte de levitacao
magnética) [3].

As primeiras teorias para explicar o fendmeno da supercondutividade foram a termodinamica
do modelo de dois fluidos, em 1934, proposta por C. J. Gorter e H. Casimir [4], a teoria do
eletromagnetismo, em 1935, dos irmaos London [5] e, em 1950, a teoria de Landau-Ginzburg [6].
No entanto, em 1957, John Barden, Leon Cooper e Robert Schrieffer propuseram a explicacao
mais completa da supercondutividade: a teoria BCS [7]. De acordo com essa teoria, os elétrons
eram atraidos pela rede cristalina formando pares, conhecidos como pares de Cooper, sendo eles
responsaveis pela resisténcia nula em metais a temperatura abaixo da temperatura critica E

A teoria BCS explicou diversos fenomenos relacionados a supercondutividade tais como, o
efeito Meissner, o efeito isotopico EL a formacao de pares de Cooper etc. No entanto, ela nao
conseguiu explicar, satisfatoriamente, a supercondutividade de altas temperaturas criticas que
foi descoberto em 1986, por J. G. Bednorz e K. A. Miiller [8], no composto Las_,Ba,CuOy

(LBCO) com uma temperatura critica de, aproximadamente, 35 K. A partir desta descoberta,

£ a temperatura que ocorre a transicao do estado normal para o estado supercondutor
2A temperatura critica de transicdo de fase depende da massa do isétopo utilizado.
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abriu-se uma nova era para fisica dos supercondutores. Outras realizagoes experimentais foram
feitas por H. Takagi et al. em 1987, que confirmaram que o composto Las_,Sr,CuO4 (LSCO)
também apresenta caracteristica supercondutora a temperatura de 40 K [9]. A partir deste
momento, houve uma corrida para construir novos materiais que apresentem valores cada vez
maiores de temperatura critica.

Destaca-se o composto YBaCuzOg4, (YBCO) sintetizado no grupo liderado pelo fisico chinés
C. W. Chu, o qual mostrou que a temperatura de transicao para a fase supercondutora é, aproxi-
madamente, 93 K & pressao ambiente [10]. Esse fato foi uma marco tecnolégico, pois foi utilizado
outra substancia no processo de resfriamento, neste caso o nitrogénio liquido, cuja temperatura
de ebuli¢ao é 77 K. Vale ressaltar que o seu uso é menos custoso do que outros gases liquefeitos,
por exemplo, hélio liquido. Diante disto, outros pesquisadores investigaram outros materiais
que exibem a supercondutividade, dentre eles, H. Maeda et al. estudaram a possibilidade de
formar um material que nao incluia elementos de terra rara EL e logo descobriu o composto
BiSrCaCuz0, com temperatura de 105 K [12]. Outros comecaram a surgir com temperaturas
criticas cada vez mais elevadas como, TloCagBaCu3Oio4, [13] e HgBasCagsCusOgs [14], cujo
os valores sao 120 K e 134 K, respectivamente. Com isso, estes materiais formam uma familia
chamada de cupratos, os quais sao caracterizados, em sua composicao, por possuirem ao menos
um plano de cobre e oxigénio (CuOas).

Este trabalho de conclusao de curso estd dividido da seguinte forma: o capitulo 1 serd feita
uma revisao sobre a supercondutividade, discutindo as raizes deste fenémeno, desde o processo
de liquefacido do hélio liquido até as medidas da resisténcia do merctrio. A partir disto, serao
abordados o efeito Meissner e a descricao fenomenoldgica proposta pelos irmaos London, a fim
de explicar a supercondutividade em metais. Em seguida, temos a teoria de Landau-Ginzburg,
a qual introduz-se um novo parametro que classifica os supercondutores em tipo I e tipo II. Por
fim, serd apresentada a teoria BCS, o mecanismo microscépico para a explicagao do fenomeno da
supercondutividade. No capitulo 2 serao apresentados os cupratos supercondutores, ressaltando
a sua estrutura cristalina formada pelos planos de CuQOs. Além disso, sera abordado, de forma
qualitativa, o diagrama de fase, sendo constituido pela fase antiferromagnética, pseudogap e
a fase supercondutora. Por fim, serao discutidos o mecanismo de dopagem e o modelo Spin-

Férmion-Hubbard, no qual serd feita uma discussao entre a teoria e os dados experimentais.

3K um conjunto de dezessete elementos formados da tabela periddica. Eles correspondem aos elementos

do lanténio ao lutécio, entre os quais incluem o itrio e escandio [I1].
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Ademais, o cdlculo que demonstra o potencial efetivo deste modelo, encontra-se no Apéndice A.



CAPITULO 1

Aspectos da supercondutividade convencional

Neste capitulo serao abordados assuntos referentes a origem da supercondutividade por H.
K. Onnes, além das descrigoes fenomenoldgicas e a teoria BCS, proposta por Bardeen, Cooper

e Schrieffer.

1.1  Origem da supercondutividade no merctirio

O fisico holandés Heike Kamerlingh Onnes (1853-1926), em seu laboratério na Universidade
de Leiden, em 1908, ele conseguiu pela primeira vez fazer o processo de liquefagao do Hélio, ou
seja, uma mudanga de fase do estado gasoso para o estado liquido. Esse feito experimental foi
importante, pois possibilitou alcangar temperaturas da ordem de 1 K[ﬂ A partir deste momento,
iniciou-se uma nova era para a fisica de baixas temperaturas.

Depois desse grande feito, H. K. Onnes ficou interessado em investigar o comportamento
da resisténcia em metais a temperatura de hélio liquido. No entanto, ele precisava resolver o
problema de transferir o hélio liquido do liquefatoxE] para o criostat(ﬂ pois naquela época esse
processo de transferéncia nao era nada facil. Com o intuito de solucionar esse problema, Onnes
precisou expandir o liquefator original para que ele pudesse realizar as atividades experimentais.
Feito isso, foi registrado um novo recorde de temperatura de, aproximadamente, 1,1 K. Isso

foi possivel gragas a equipe técnica composta por Gerrith Flim, gerente técnico do laboratério

! Antes da liquefacio do Hélio, o processo de resfriamento na época era feito usando hidrogénio, cuja

a sua temperatura de fusao era de, aproximadamente, 14 K.
2K o equipamento responséavel por fazer o processo de liquefagao de um gas.

3E um dispositivo capaz de manter temperaturas baixas.
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criogénico, e Oskar Kesselring, o modelador de vidro [I5]. A partir de 1908, o laboratério de
Onnes foi referéncia mundial na producgao de hélio liquido por 15 anos, mas em 1923, John
McLennan da Universidade de Toronto conseguiu com sucesso liquefazer o Hélio [16].

As primeiras experiéncias feitas com o hélio liquido foram para medir a resisténcia da platina
que estava calibrada a temperatura de 14 K. No entanto, a experiéncia falhou pois a capacidade
térmica do metal causou uma ebulicao violenta e uma rapida evaporagao do hélio liquido que
acabara de ser transferido para o criostato. Entao, para solucionar esse problema, até construir
um novo criostato, foi decidido uma mudanca drastica, expandir o liquefator original para poder
abrigar a platina. Entao, em 2 de dezembro de 1910 foi realizada a medigao da resisténcia
da platina a temperatura de hélio liquido. Observou-se que a resisténcia ficou praticamente
constante abaixo de 4,5 K [15]. Entao, H. K. Onnes concluiu que existiria uma resisténcia residual
que supostamente estava dependendo da pureza do material, além disso também constatou que
a resisténcia do ouro apresentava a mesma caracteristica [I7]. Diante disso, ele buscou realizar
experimentos usando mercurio, sendo que o seu laboratoério tinha muita experiéncia no processo
de purificacao da amostra por meio da destilagao, conforme pode ser visto na Fig[I.1] Portanto,
o material nao corria o risco de ser contaminado por impurezas e também nao se transformar

em fio fino quando submetido a baixas temperaturas. Ja no inicio do més de abril de 1911, o

Figura 1.1: H. K. Onnes a direta e Gerrit Jan Flim a esquerda no laboratério de Leiden.

Imagem retirada da referéncia [18].
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novo criostato ficou pronto para seu primeiro resfriamento, como pode ser visto a Fig No
dia 08 de abril de 1911, foi preparado o primeiro teste para o processo de transferéncia de hélio
liquido do liquefator para o criostato. No entanto, ja deixaram instalados o termometro para
realizar a aferigao de temperatura e os resistores de ouro e mercurio, a fim de coletar as medidas
de resisténcia de merctrio, para o caso de ocorrer o sucesso da transferéncia do hélio liquido.

Nesse dia, a experiéncia iniciou com o processo de circulagao do hélio e verificou a resisténcia do

e ]
OEErIEIE

Figura 1.2: Esta imagem ¢ uma visao do criostato utilizado por Kammerlingh Onnes e seus
colaboradores. A parte colorida indica os diferentes fluidos utilizados na experimentagao.
O roxo é o alcool; o azul é o ar liquido; o verde escuro e verde claro sao o hidrogénio
liquido e gasoso, respectividade e o vermelho escuro e o vermelho claro sao o hélio liquido

e gasoso, respectivamente [15], [1§].

mercurio. Notou-se que ela estava comecando a cair a medida que a temperatura diminuia. Foi
observado que a temperatura do ouro estava marcando 140 K as 11h20, logo depois, préximo
de meio-dia, o termometro registrou 5 k [I5]. O aluno de Karmmelingh Onnes, Gilles Holst,
ficou realizando as medigoes precisas das resisténcia de mercirio e de ouro a 4,3 K. A partir daf,
foi registrado que a curva de resisténcia do mercirio apresentou um queda abrupta a 4,3 K, ou
seja, encontrando um valor para a resisténcia de praticamente nulo, como ilustrado na figura

Destaca-se que o nivel de hélio no criostato permaneceu praticamente inalterado [15].
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Figura 1.3: Grafico da resisténcia pela temperatura da amostra de mercirio obtida por

H. K. Onnes [1].

Existe uma fato curioso, ao final do experimento, que pouco antes de atingir a temperatura
de, aproximadamente, 1,8 K, notou-se que a ebuli¢ao do hélio parou de repente e o processo de
evaporagao ocorreu através da superficie, assim verificando uma diminui¢do da quantidade de
liquido no recipiente. Na época, a equipe da Universidade de Leiden presenciou a transicao de
fase do hélio superfluido, ou seja, ocorrem duas transicoes de fase quanticas em um mesmo dia e
no mesmo experimento [I5]. Com essa série de descobertas feitas por H. K. Onnes, a Académia
Real de Ciéncias da Suécia laureou o fisico holandés com o prémio Nobel de fisica, em 1913,
pelas suas investigagoes das propriedades dos materiais a baixa temperatura.

Com o sucesso da liquefacao do hélio e a medi¢do da resisténcia do merctrio, iniciaram-se
vérias investigagoes dessas propriedades em outros materiais metdlicos. Na tabela[I 1] verifica-se
alguns elementos e ligas metdalicas que apresentam propriedades supercondutoras e o seu valor
de temperatura de transicdo. Além disso, outros materiais também podem se tornar super-
condutores desde sao submetidos a pressoes elevadas. Isto acontece quando algumas amostras
estao pressionadas entre dois diamantes em forma de bigorna. Uma vez utilizada essa técnica, é
possivel obter substancias que inicialmente apresentam caracteristicas isolantes e depois passam
a ser condutoras, algumas delas transformam-se em supercondutores. Por exemplo, amostras de

enxofre e ferro, ambos apresentam caracteristicas do fenémeno da supercondutividade [19].
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Tabela 1.1: Tabela de materiais e a temperatura de transicao

Elementos | T, (K)
Tl | 2.4
Sn | 3,7
V|53
Pb | 7,2
Nb | 9,3
NbGe | 23

1.2 Efeito Meissner-Ochsenfeld e a equacdo de Lon-

don

A descoberta feita por H. K. Onnes sobre a caracteristica da resistividade do merctrio a baixa
temperatura foi algo marcante para a historia da ciéncia. No ano de 1933, dois pesquisadores,
K. W. Meissner e R. Ochsenfeld, verificaram as propriedades reais do material supercondutor
na presenga de campo magnético [2]. Eles observaram que o campo magnético no interior deste
material era sempre nulo, ou seja, as linhas de campo magnético eram expulsas. Isso poderia
acontecer de duas maneiras: na primeira seria feito o processo de resfriamento do material
até temperaturas abaixo da temperatura critica e logo em seguida aplicava campo magnético
externo; na segunda, seria aplicado o campo magnético e depois resfriado o material. Eles
observaram que o supercondutor sempre expelia o campo magnético. Ademais, esse mesmo
procedimento experimental foi feito para o caso de um condutor perfeito (resisténcia nula).
No entanto, observou-se diferentes comportamentos de campo magnético nesse material. A
fim de ilustrar esse comportamento, veja a . No experimento 1, o condutor perfeito e
um supercondutor estao a temperatura T < T, e com campo magnético externo nulo. Em
seguida, liga-se o campo magnético externo. Note que, neste caso, hd a expulsao desse campo

magnético tanto do material supercondutor quanto do condutor perfeito. No caso do condutor
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Experimento 1 Experimento 2

Condutor Perfeito Supercondutor
Condutor Perfeito Supercondutor

A A A A 4

T<Tc /\ /\ - B
\__/ \/ T>Te

T<Tc /\/ \/\ T<Tc /\\
- |

Figura 1.4: Nessa imagem observa-se o comportamento de um condutor perfeito e um

supercondutor.

perfeito surgem correntes induzidas a partir da lei de Faradayﬂ de tal modo que se gere um
campo magnético interno a fim de expulsar as linhas de campo no material. No experimento 2
ocorre o processo inverso. Inicialmente, todos estao submetidos a um campo magnético externo,
em seguida resfriou os materiais e observou que o condutor perfeito apresenta um valor de
campo magnético interno diferente de zero, ao invés do material supercondutor, no qual ainda
hé a expulsdo do campo magnético. A partir dessas observacbes experimentais, concluiu que
o fenéomeno da supercondutividade é uma transicao de fase, desde que o estado de equilibrio
termodinémi(:(ﬂ seja definido por suas varidveis termodinamicas independentes, ou seja, sem
depender das condicoes iniciais [20].

Dentre as primeiras teorias para descrever o fenébmeno da supercondutividade, destaca-se a
teoria eletromagnética dos irmaos London [5]. As equagbes propostas por eles foram obtidas a
partir de abordagens fenomenoldgicas, na qual indicam a existéncia de um parametro fundamen-

tal: o comprimento de penetracao (Ar). Isto representa a regido onde o campo magnético muda

4Essa lei fornece o surgimento de uma voltagem induzida através da variacdo do fluxo de campo

magnético por unidade de tempo.

5F a tendéncia do estado de um sistema nao mudar de forma espontanea.
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de valor do estado normal para um apropriado estado supercondutor [2I]. Entao, a equagao que

descreve o campo magnético no interior de um supercondutor é dada por [5]:

. 1\ =

V2B = <A2> B, (1.1)
L

sendo Aj, expresso por:

mg

A= .
Honse

(1.2)

Tal que mg é a massa dos portadores de carga na fase supercondutor,e é a carga elétrica, ng é
a densidade de elétrons supercondutor e ug é a permeabilidade magnética do vacuo.

Considerando o caso unidimensional da equagao (1.1)), chegamos na seguinte solucao [22]:

—

B(z) = B(0) exp CZ““) , (1.3)

mostrando que ha uma atenuagao do fluxo de campo magnético numa fina camada de espessura
Ar na superficie do material. Portanto, isso explica o efeito Meissner-Oschenfeld [22]. Para
amostras com dimensoes da ordem ou menor do que o comprimento de penetragao, o fendomeno
da supercondutividade ocorre de forma diferente, uma vez que o campo magnético ndo chega a se
anular na superficie do material [23]. A partir disso, pode-se dividir os materiais supercondutores
em dois tipos: supercondutores de tipo I e tipo II.

Os supercondutores de tipo I sao formados por metais e algumas ligas metélicasﬂ em geral,
sao condutores de eletricidade a temperatura ambiente. Eles foram os primeiros a serem des-
cobertos e apresentam como caracteristicas comuns a queda abrupta da resistividade e o efeito
Meissner [24]. Para esse tipo de supercondutor, o campo magnético interno permanece nulo
até que de repente a supercondutividade é destruida. Isto ocorre em um determinado valor de
campo magnético critico, H., de tal maneira que a magnetizacao obedece a relacao, M=-H ,
sendo H o campo magnético em um meio material. Este comportamento ocorre para todos os
campos menores que H,., caso contrario, a magnetizacao serd nula para campos acima de H..
[25].

Os supercondutores de tipo II sao formados por algumas ligas metéalicas e alguns metais
puros como, Vanddio (V), Tecnécio (Tc) e Niébio (Nb). Este tipo de supercondutor apresenta

um estado intermediario, chamado de estado misto, caracterizados por vértices, pois eles sao

6Eles sdo materiais que apresentam em sua constituicdo dois ou menos elementos, sendo que um deles

precisa ser metal.
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responsaveis pela penetracao do campo magnético no material [24]. A medida que vai entrando
a densidade de fluxo de campo magnético, o material tende atingir o segundo campo critico,

H.s (superior) no qual havera a destruigao da supercondutividade [23].

1.3 Teoria fenomenoldgica de Landau-Ginzburg

Uma outra teoria que contribuiu para o entendimento do fenémeno da supercondutividade
é a combinacao da teoria eletromagnética com a termodinamica, ¢ a teoria de Landau-Ginzburg
[6]. O principal objetivo dessa teoria foi introduzir um parametro de ordem, 1, dentro do
contexto da teoria geral de Landaum para as transi¢oes de fase de segunda ordem [22]. Este
1) descreve os elétrons supercondutores, admitindo ser nula na fase normal e nao-nula na fase
supercondutora. Entao, a energia livre de Helmholtzﬂ incluindo a contribuicao eletromagnética,

¢ dada por [20]:

F=F +/ (aw + §|¢|4 +

. V x A|?
(—ih¥ — gAY + ‘X‘) &7, (1.4)

2m* 2u0

sendo m* e ¢, a massa e a carga efetiva das particula supercondutoras, respectivamente; o e
sao parametros fenomenoldgicos; Fy é a energia livre do estado normal, A representa o potencial
vetor associado ao campo magnético e pg é a permeabilidade magnética do vacuo. Minimizando

a energia livre com respeito ao parametro de ordem v e ao campo A, obtém-se as seguintes

equacoes:
1 2 .
o) 4 B + 5 (—ihV — gAY =0, (15)
he* | = S 2 1= =
5 (VY — V) - AP = —V < B. (1.6)
m m 1o

—

Note que a equacao 1) reproduz a Lei de Ampere (6 x B = toJs). Entao, a densidade de
corrente sera expressa por

he*

s — 5>
2im*

2
— — q —
(V" Vp —pVy*) — ﬁAW?, (L.7)
mostrando uma grande semelhanca com a densidade de corrente da mecanica quantica de

Schrondinger, exceto pelo segundo termo que mostra um acoplamento do potencial vetor com o

parametro de ordem.

"E a teria que descreve as transicoes de fase a partir do parametro de ordem.
8Em termodindmica, isso se refere a um potencial termodindmico que mede o trabalho 1til obtido de

um sistema fechado em temperatura e volume constante.
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A teoria de Landau-Ginzburg introduz um novo parametro chamado de comprimento de
coeréncia, £, o qual indica o tamanho do parametro de ordem. A partir da relacdo entre o
comprimento de coeréncia e o comprimento de penetragao de London, A7, surge o parametro
de Landau-Ginzburg, k = A1/, o qual permite classificar o supercondutor em tipo I, K << 1
(A << &) etipoIl k >>1 (Ar >> &). Enquanto que os supercondutores de tipo I apresentam

o efeito Meissner e o tipo II demonstram fases intermediarias e estado de vérticesﬂ [23].

1.4  Teoria microscopica da supercondutividade

Em 1957, os pesquisadores John Bardeen, Leon Cooper e Robert Schrieffer explicaram de
forma eficaz o fenomeno da supercondutividade [7]. Essa teoria tem como ideia central a atracao
entre os elétrons no estado fundamental, mediada por fonons (vibragoes na rede) [23]. Vale ressal-
tar que os primeiros passos para o entendimento da supercondutividade iniciou com Frohlich, em
1952, demonstrando que a interacao elétron-fonon poderia ocasionar ligacoes entre dois elétrons
[27]. Trés anos depois, Bardeen e Pines desenvolveram uma teoria semelhante, mostrando que
os elétron se comportam de forma diferente em decorréncia da interagao elétron-fonon [28]. No
ano anterior da publicacao da teoria BCS, L. Cooper, demonstrou que um gas de Fermi torna-se
instavel possibilitando a formacao de pares de elétrons ligados, atualmente, conhecidos como
pares de Cooper [29].

A fim de compreender, qualitativamente, a interagao elétron-fonon, vamos considerar dois
elétrons viajando na rede cristalina constituida por fons, conforme é visto na figura [1.5] Esses
fons podem se deslocar um pouco da sua posicao de equilibrio, devido a atragdo Coulombiana
dos elétrons. Portanto, haverda um actimulo de densidade de carga positiva proxima a eles. A
medida que os elétrons vao passando, o aciumulo de carga positiva se dilui pela rede cristalina,
de tal forma que ela voltara para o seu estado natural através do processo de relaxagao, pois
vai emitir um fonon com uma frequéncia caracteristica. Diante disto, imagine os elétrons se
cruzando em um tempo menor que o tempo de relaxacao, eles perceberao a rede distorcida
[30]. Logo, esses elétrons serao atraidos por essa regiao mais positiva, entao, a atragao efetiva
entre esses elétrons faz com que eles fiquem ligados formando os pares de Cooper [31]. Esses

pares tém um papel fundamental na descricao do fendmeno da supercondutividade, pois eles sao

9Em teoria quéntica de campos, esses estados de vértices sdo quasiparticulas de carga-fluxo e sendo

descrito pela teoria de Chern-Simon, para maiores detalhes veja a referéncia [26].
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responsaveis pela resistividade nula e pelo efeito Meisnner-Oschenfeld [7].

..'0"‘--“0..--' . Par de Cooper
ot

Figura 1.5: Nesta imagem vemos a formacao dos pares de Cooper na rede cristalina. As
distorcoes na rede sao provocados pela passagem do primeiro elétron, assim atraindo o

segundo elétron. Esta figura foi retirada da referéncia [23].

A partir da teoria BCS, é possivel encontrar o potencial que descreve a interacao elétron-

fonon através da expressao [32]:

huw
(615 - ﬁzzﬂ;f = (hw)?

sendo |W] é o acoplamento elétron-fonon, h = h/2m, sendo h a constante Planck, w é a frequéncia

V(k,q) = Wy , (1.8)

de vibracgao do fonon e €3 7 sao as energias dos elétrons. Para a expressao 1) ser negativa

i €E—
(atrativa), a diferenca de energia entre os dois elétrons deve ser menor que a energia de troca de
um fonon. Se a diferenga de energia for préxima ou menor que a energia do fonon, esta interagao
torna-se grande e mais relevante que a repulsao Coulombiana entre os elétrons [32]. Note que,
a frequéncia do fonon é sempre menor que a frequéncia de DebyeEL wp. Caso a diferenca de
energia, A€, seja maior que a energia de Debye, Ae > hwp a equagao nunca sera atrativa;
por outro lado, para Ae < hwp, serd sempre atrativa independe do valor da energia do fénon
132].

Com a diminuicdo de temperatura no metal, os elétrons irdo ocupar estados abaixo da
superficie de Fermi, a fim de satisfazer a estatistica de Fermi-Dirac e o principio de exclusao
de Pauli. Uma grande quantidade de elétrons se aproxima dessa superficie, sendo localizado

dentro de uma “casca”de largura da ordem de hwp [32]. Portanto, a interagao atrativa serd

mais importante que a Coulombiana, assim os elétrons se ligam com spin e momentos opostos.

10F a frequéncia maxima de vibracio da rede.
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Além do mais, o tamanho dos pares de Cooper é quantificado pelo comprimento de coeréncia,
&, e apresentam momento linear total nulo, isto é, o comprimento de onda, a partir da relagao

de De Broglie, torna-se infinito, o que fisicamente representa o tamanho da amostra [30].



CAPITULO 2

Cupratos supercondutores

Neste capitulo serao discutidos alguns aspectos a respeito da fisica dos cupratos supercon-

dutores e o modelo Spin-Férmion-Hubbard com alguns dos seus resultados.

2.1  Estrutura cristalina

A descoberta do primeiro cuprato supercondutor por J. G. Bednorz e K. A. Miiller, em
1986, abriu uma grande porta para os estudos da supercondutividade [8], pois foi o primeiro
material ndao-metalico a adquirir uma caracteristica supercondutora, por outro lado o mecanismo
fundamental para o entendimento desse fené6meno nao é descrito pela teoria de Bardeen-Cooper-
Schrieffer (BCS). No decorrer dos anos, muitos outros cupratos comecaram a surgir, por exemplo,
LSCO, YBCO, Bi2201, Hg1201, T12201 etc. Cada um deles apresenta temperaturas de transicao
diferentes. No entanto, existe um aspecto em comum nestes compostos, os planos de cobre e
oxigénio (CuOs2). Pode-se observar na figura que eles estao presentes nos planos da célula
unitaria destes materiais.

Notem que esses compostos nao estao na sua “composicao materna”[ﬂ, considerando o re-
gime nao dopado, isto é, situagdo em que o composto nao sofre o processo de dopagem. A
dopagem ocorre quando ha substituicao de uma certa fracao de atomos por outros com uma

estequiometria diferente. Por exemplo, o composto Lag_,Sr,CuO,4 (LSCO), notamos que houve

INa literatura da supercondutividade de altas temperatura é muito comum encontrar o termo parent
compound, numa tradugao livre seria composto parental ou materno, isto significa a composi¢ao do

material antes de ser dopado.
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HgBa,Cu0,, YBa,CuOq, Laz.Sr,Cu0, TiBa,CuO,,
(Hg1201) (YBCO) (LSCO) (Ti2201)

Cu Cu Cu

=<

Ba
Ba

Figura 2.1: A imagem acima representa a célula unitéria dos cupratos supercondutores
Hg1201, YBCO, LSCO e T12201. Ambos apresentam pelo menos um plano de CuQOs.
Estd figura foi extraida de [33].

uma substituicdo de atomos de La (Lantanio) por Sr (Estroncio) no seu composto materno que
é LagCuOy4. Portanto, os planos de CuOs, no regime nao dopado, os cétions de cobre, Cut?,
estdo localizados no vértice da estrutura quadrada, enquanto que os anions de oxigénios O~2

estao entre os fons de cobre, veja a figura [2.2]

Cu > O Cu
®
° N
3.84 0 o}
Cug@ @ Cu

(0]

Figura 2.2: Representacao esquematica dos planos de CuO,, na qual os ions de cobre
estao localizados numa distancia de 3,8 fol, enquanto que a distancia entre ions de cobre

e oxigénio é 1, 9v/2 A.

Do ponto de vista da distribuicao eletronica de Linus Pauling, os ions de cobre apresentam a
seguinte configuragao [Cut?] = [Ar])3d?, sendo [Ar] é a distribui¢io de um gds nobre (Argénio).
Veja que em um dos orbitais do subnivel d existe um elétron com spin desemparelhado, sendo

que essa quantidade terd um papel fundamental na descricao de uma das fases que os cupratos



2.1. Estrutura cristalina 25

supercondutores apresentam, conforme serd tratado na proxima secao. A distribuicao dos fons
de oxigénio sdo [O~?] = 1522522p°% = [Ne¢], mostrando que estd numa configuragio de gas nobre,
Neonio.

Uma outra caracteristica muito importante dos planos de CuQOs esté no processo de dopagem,
conforme foi mencionado anteriormente. No exemplo do LSCO, os dtomos de Sr agem no orbital
do oxigénio por questao de afinidade eletronica, retirando um elétron e produzindo uma vacancia
ou um buraco; esse tipo de procedimento é chamado de dopagem de buracos (hole-doping). Por
outro lado, existem outros materiais da familia dos cupratos supercondutores em que a dopagem
ocorre através de doacao de elétrons para os planos de cobre e oxigénio. Por exemplo, o composto
materno NdaCuOy, dopado com Ce (Cério); Nda_,Ce;CuOy [32]. Neste caso, os elétrons sao
adicionados para os planos de CuQ», isto é, ocupando a vacancia disponivel no orbital do cobre;
chamando esse tipo de processo de dopagem de elétrons (electron-doping). Observe que a medida
que ¢ introduzido elétrons no orbital do cobre, consequentemente, destruimos a configuracao de
spin desemparelhado. A partir desse processo de dopagem, hé o surgimento de varias novas fases
que podem ser representadas em um grafico, chamado de diagrama de fase, como sera discutido

na proxima secao.

2.2  Diagrama de fase

Os cupratos supercondutores apresentam dois mecanismo de dopagem: dopagem de buracos
e dopagem de elétrons. A partir disto, foi construido um grafico chamado de diagrama de fase
que leva em consideragao estes dois diferentes mecanismos de dopagem, como visto na figura[2.3
Note que, ambos os diagramas sao divididos em trés fases principais: a fase antiferromagnética,
a fase do pseudogap e a fase supercondutora.

A primeira fase a ser descrita no diagrama serd a antiferromagnética. Observando a figura
quando a concentragao de dopante se aproxima do zero (regime nao dopado), o valor de
temperatura do composto LSCO, por exemplo, ird aumentar até atingir o valor de, aproximada-
mente, 300K (26,85 °C) que é a temperatura ambiente. Neste valor de temperatura, o LSCO,
em composto materno, apresenta uma caracteristica de isolante, sendo considerado um isolante
de Mott [34]. Esse conceito foi introduzido varios anos atrés por N. F. Mott, em 1949, no qual
descreveria uma situagao onde o material deveria ser um metal de acordo com a teoria das bandas

[35]. Para o caso do composto materno do LSCO, o orbital do cobre no plano de cobre-oxigénio
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Figura 2.3: Diagrama de fase dos cupratos supercondutores de alta temperatura em funcao
da concentragao de dopante. No lado esquerdo, mostra-se a dopagem com elétrons e do

lado direita a dopagem com buracos. Esta imagem foi extraida da referéncia [34].

apresenta uma elétron desemparelhado, assim produzindo um momento magnético (spin). Esses
spins produzem uma interacao de troca, a qual apresenta um acoplamento antiferromagético, ou
seja, os spins estao anti-paralelos. Esse tipo de interacao é descrita pelo modelo de Heisenberg
em uma rede quadrada, dado por
H=J> 88 (2.1)
<ij>
sendo < ij > é a soma sobre todos os primeiros vizinhos do sitio ¢ e j, J a energia de troca
entre os spins e S_'; sao os momentos magnéticos dos elétrons nao emparelhados dos fons de cobre
localizado no sitio ¢ da rede quadrada. A medida que o processo de dopagem inicia, observa-se
que a fase antiferromagnética é suprimida, isso por causa da retirada (ou doagao) de elétrons
nos orbitais do oxigénio (ou cobre), isso é valido para o caso do LSCO (ou Nda_;Ce;CuOy).
Ja iniciado o processo de dopagem, chega-se a uma regiao intermediaria que é chamada
de pseudogap. Essa fase é caracterizada pela ocorréncia de uma depressao na densidade de
estados eletronicos nas vizinhancas do nivel de Fermi [36]. Esse estado é presente em vérios
cupratos supercondutores, mas é amplamente estudado na amostra de Bi2212 [37]. A fase do
pseudogap evolui a medida que a quantidade de dopante aumenta, assim a temperatura critica,
T*, diminui. O pseudogap também é considerado como uma fase nao convencional, a qual nao
é descrita pela teoria BCS, assim como os metais tipo liquido de fermi [38]. Acredita-se que
essa fase tenha um papel importante na evidéncia de um comportamento nao-convencional, isto

é, nao se comportando como metal usual no regime precedente a fase supercondutora. Por



2.2. Diagrama de fase 27

ultimo, a fase supercondutora, presente em varios cupratos. A curva que delimita essa regiao
apresenta diferentes formas, veja na figura Observe que os compostos Bi2201, Hgl1201 e
T12201 demonstram um comportamento assimétrico nos regimes underdoped e regiao overdoped.

O tnico composto que apresenta uma estrutura simétrica é o LSCO [39]. Em 1991, M. R.
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Figura 2.4: Grafico representando o domo supercondutor para diferentes compostos. Os
circulos verdes sao os dados experimentais do LSCO, o quadrado cinza sao do Hgl1201,
triangulos amarelos sao Bi22011 e os triangulos azuis invertidos sao T12201. A linha
vermelha sdlida representa o fit empirico para o LSCO. Esta imagem foi retirada da

referéncia [40].

Pressland e colaboradores propuseram uma equacao empirica da temperatura em fungao do
parametro de dopagem a fim de fazer o fit com os dados experimentais, esta equacao é dada por

[41]
T
TCJ\/[ax

=1 —82.6(x —0.16)%, (2.2)
sendo  a concentracao de buracos nos planos de CuOg e M ¢ o valor de temperatura maxima.
Observe que essa equacao descreve uma parabola, mostrando que uma grande concordancia com
os dados experimentais do LSCO. No entanto, os autores[41] nao explicam a origem da equagao
Recentemente, foi proposto um modelo microscépico capaz de obter a equacao que melhor

descreve a fase supercondutora dos cupratos e outros fenémenos, tais como, efeito de pressao e a

influéncia de vérios planos de CuO3 no domo supercondutor [38,142]. Esse modelo serd discutido
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na secao seguinte.

2.3  Modelo microscopico

2.3.1 Sub-rede do oxigénio e o mecanismo de dopagem

Conforme foi discutido na secao 2.1} os planos de CuOs tem um papel fundamental na fisica
dos cupratos supercondutores. Analisando do ponto de vista dos fons de cobre, Cut?, observou
que eles sao responsaveis pelo cardter antiferromagnético, como foi visto na secao sobre
o digrama de fase. Agora, analisando sob a perspectiva dos fons de oxigénio, O~2 que estdo
localizados entre os ions de cobre, veja a figura Note que, esta posicao que os ions de
oxigénio ocupam, formam redes quadradas. Isto, foi possivel através da mistura dos orbitais do
subnivel p do oxigénio, com os orbital do subnivel d do cobre, ou seja, devido a um processo de
hibridizacao. Os ions de oxigénio apresentam trés orbitais, p,, py e p., no qual p, nao participa
da hibridizagao, por estar fora do plano CuOs. J4 p, e p, pertencem ao plano de cobre-oxigénio
e participam de forma alternada na hibridizacao. Por causa disso, estas componentes formam as
duas subredes, elas serao fundamentais para a descrigao eletronica dos cupratos supercondutores.
A fim de ilustrar o processo de hibridizacao, veja a figura Note que os orbitais p, estao
representados pela cor verde e os orbitais p, sao os azuis, as cores cinzas representam os orbitais
dos ions de cobre.

Os fons de oxigénio apresentam dois elétrons em cada orbital, ou seja, esses orbitais estao
completamente preenchidos. A medida que dopamos o material, com um atomo que retire
elétrons, havera formacao de buracos sejam eles nos orbitais p, ou p,. Portanto, a densidade de
buracos por sitios serd Ny = %y, sendo y € [0, 1] o parametro que relaciona o nimero de buracos
por sitios através da dopagem e A é a drea da rede do oxigénio. Por exemplo, se y = 0, tém-se
Np, = 0 isto significa que os orbitais estao completamente preenchidos (sem buracos nos orbitais),
mas se y = 1, obtemos N = %, ou seja, existem duas vacancias nos orbitais do oxigénio. Neste
processo de dopagem existe o pardmetro x que é relacionado ao valor da estequiometria do
dopante, entao deve-se considerar algum tipo de relacao de x e o parametro y, sabemos que o
mecanismo de dopagem ocorre de forma diferente em cada cuprato supercondutor [39] [40] [43].
Podemos associar que o parametro de densidade de buraco, y, é algum tipo de funcao nao-

universal entre o parametro de dopagem: y = f(x). Uma vez determinada esta fungao, sabe-se
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Figura 2.5: Representacao da hibridizacao dos orbitais do cobre com os orbitas do
oxgiénios. Os circulos vermelhos representam os fons de oxigénio e os circulos pretos

sao os fons de cobre. Essa imagem foi retirada da referéncia [38].

que tipo de relagao ocorre entre a densidade de buracos por sitio e o parametro estequiométrico
de dopagem. Na proxima secao sera apresentado o modelo que descreve a dinamica eletronica

nos orbitais do oxigénio.

2.3.2 Modelo Spin-Férmion-Hubbard

Visto na segao anterior que o processo de hibridizacao dos orbitais dos fons de oxigénios tem
uma papel importante no processo de dopagem e também na descricao das fases dos cupratos
supercondutores. Observe que os momentos magnéticos produzidos pelos elétrons dos orbitais
de ions de cobre produzem uma interacao de super—trocaﬂ que ¢é responsavel pela fase antifer-
romagnética. Além disso, existem as interacoes magnéticas dos spins do cobre com os spins
do oxigénio, bem como, a interacao de repulsao de Coulomb entre os buracos dopados. Logo,

podemos escrever a seguinte Hamiltoniana [42],

H=Hy+ Hy + Har + Hg, (2.3)

2E uma interacdo que é mediada por um fon nao magnético e ocorre em éxidos de metais de transicdo,

por exemplo, o CuQOs.
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sendo Hy a Hamiltoniana que descreve a parte cinética dos buracos nas sub-redes do oxigénio,
veja a figura Hy o termo de repulsdao Coulombiana (Hubbard) entre os buracos, figura
m H sp a Hamiltoniana de Heisenberg entre os spins dos ifons de cobre (figura e H; a
interacao magnética dos spins dos fons de oxigénio com o spin dos fons de cobre, figura
FEssa Hamiltoniana descrita por é chamada de modelo Spin-Férmion-Hubbard [38], [42] [44].

Podemos expressar, explicitamente, cada termo da equagao (12.3)), da seguinte forma [38] [42]:

Hy = —t, 3 > ¥l (R)Ypo(R+di)+ he, (24)
Rd;, °
Hy = UpY nfnl+0U, > nfnf, (2.5)
R R+d;
Hap = Jar Y Si-S5, (2.6)
<IJ>
Hi = JKZ Z ,5_"1. [gA(E)+§B(§+ _> . (2.7)

I B Rydel

Observe que foi introduzido o operador de criacao de buracos em cada sub-rede, 1/12’0 e wgg,
sendo o os spins dos buracos. S, sdo os operadores de spins dos ions de cobre localizados na
rede quadrada do sitio I e S4 sao os operadores de spins dos buracos nas sub-rede A e B. O
parametro t, ¢ a energia de transicao dos buracos entre os vizinhos préximos da sub-rede A para
sub-rede B, U, é a energia de repulsao de Coulomb entre os buracos nos orbitais dos oxigénios,
Jar € a energia de super-troca entre os spins do cobre e Jg é o acoplamento magnético de
Kondo entre o spin do buraco do oxigénio com o spin do ion de cobre.

A partir desse modelo, pode-se encontrar uma teoria que descreve a dinamica efetiva dos
buracos itinerantes. Para chegar a esse tipo de descrigao, fazemos o uso de duas operacoes dis-
tintas: a primeira ¢é utilizar a operacao de traco sobre os graus de liberdade dos ions localizados,
momentos magnéticos dos ions de cobre, e a segunda operagao consiste em usar a expansao per-
turbativa até a segunda ordem no termo (E—’;), para obter a interacao repulsiva buraco-buraco
nas diferentes sub-redes do oxigéniﬂ para maiores detalhes veja as referéncias [38],142], [44]. Uma
vez feito essas operagoes e levando em consideragao o processo de dopagem, entdo, é possivel

encontrar uma teoria efetiva descrevendo a dinamica dos buracos nas sub-redes do oxigénio, veja

3 A demonstracdo da Hamiltoniana efetiva nio serd abordado nesse Trabalho de Conclusdo de Curso

(TCC), pois esté fora do escopo do trabalho
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(a) Transicao de eletronica entre as sub-redes (b) Interacao Coulombiana
S o o S SR
2 Vai v did Si o /-.f' o S
—_ —
Jar Jk
y e A & y e

(c) Interagao antiferromagnética (d) Interagdo de Kondo

Figura 2.6: Nesta figura mostra as representacoes dos termos da hamiltoniana Spin-
Férmion-Hubbard. Em é a transicao eletronica entre os orbitais p do oxigénio; 2.6b
¢ a interacao Coulombiana entre os elétrons das sub-redes; [2.6¢| é interacao de Heisenberg
entre os spins dos fons de cobre e ¢ a interacao magnética entre os spins dos fons de

cobre com os spins dos fons de oxigeénio.

o Apéndice A. Assim, obtém-se o potencial efetivo dado por [38, [42]:

A2 M2 / Pk X (w4 (K)
A M = EL 4+ 2L L ANd(z) - NT In |2 =20 (2.
Vv@ff[ s s ] g + 5 + A (:E) (271.)2 n:z_:oo n (/J% + U2K2 ’ ( 8)

sendo w, = (2n + 1)7T as frequéncias de Matsubara, d(z) a densidade de buraco em fungao
do parametro de dopagem, A o parametro de ordem supercondutor, A o potencial quimico, M
o parametro de ordem do pseudogap, g o acoplamento supercondutor e g; o acoplamento do
pseudogap. Os autovalores de energia sdo £2(K) = (\/W—i— l)\>2 + A2, sendo que [
assume valores de +1.

Uma vez encontrado o potencial efetivo da teoria, podemos encontrar as equagoes de estado.
Elas sao encontradas através das condicoes de extremos da equacao com respeito a A, A e

M. A partir disto, serd possivel obter as equagoes de T.(x) e T*(x) para as fases supercondutora
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e pseudogap, respectivamente. Além disso, esse modelo descreve a resistividade dos cupratos em
suas diferentes fases do seu diagrama de fase [45] e, ademais, os efeitos de campo magnético nas

propriedades de transporte [46].

2.3.3 Fase supercondutora e pseudogap

Conforme discutido na secao anterior, é possivel obter as expressoes das curvas que delimitam
as fases supercondutora e pseudogap. Analisando, primeiramente, a fase supercondutora em que
A # 0, pares de Cooper formados, e M = 0, ndo hé formacao de estados ligados elétron-buraco,

portanto a expressao para 1, serd dada por [38, [42]:

)
In2 Thax
m_a;’y(asgfz) , X < xo

In 2+ 20 =2) Te(x) 1

Tc(z)

In2Tmax
1+e(2}§2)m))}

02 Trmag , LSCO.

InotYlzo—=l | 1 —qui(%r‘ 1
n2+ Te(z) +§ e —

, T > X0

In

\
Note que, a expressao de T, apresenta expressoes diferentes na regiao x < xg, regime under-
doped, e na regiao x > xg, regime overdoped, sendo xg é valor de dopagem étimaﬁ Quando a
temperatura critica alcanga, o valor de dopagem étima temos o valor maximo de temperatura,
Tinaz, que o material supercondutor apresenta. O tnico composto que apresenta uma curva
simétrica de T, é o LSCO. J4 na regido pseudogap, onde A = 0 e M # 0, a expressao que
delimita essa fase é dada por [38| 42]:

anémN)
T*(z) = e : (2.10)
In [1 + exp [—%‘Z;x)] ]
sendo n(Ng1) = N]g\}ig_lgc, com g. = § o acoplamento critico. As equagoes 1) e ) podem

ser visualizadas na figura[2.7| para os composto LSCO e Hg1201, observe que as expressoes estao

com uma excelente concordancia com os dados experimentais.

2.3.4 Efeito de pressao

Os diagramas de fase da se¢ao anterior foram obtidos desconsiderando pressoes externas sobre

o material. Entao, a partir desse momento vamos analisar como o efeito de pressao influéncia

4Esta é a quantidade necessaria de dopagem para atingir a temperatura maxima.
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Figura 2.7: As imagens representam os diagramas de fase dos cupratos LSCO (& esquerda)
e Hg1201 (a direita) com a curva teérica concordando com os dados experimentais. Essa

imagem foi retirada da referéncia [38] [42].

na expressao de T, e, consequentemente, na fase supercondutora. Sabe-se que a constante de
acoplamento supercondutora, gg = %, apresenta uma dependéncia com a interacao magnética
de Heisenberg dos fons de cobre localizados. Segundo os pesquisadores da referéncia [47], uma
pequena variacao de pressao nos cupratos interfere na intensidade da interacao de super-troca.

Portanto, J pode ser escrito como,
J(P)=J(0)exp (ksP), (2.11)

sendo k; o médulo de compressibilidade e J(0) a interagdo magnética a pressao nula. Entao, o

parametro de acoplamento, g, serd escrito como

9s(P) = g(0) exp (kg P), (2.12)

sendo x4 0 médulo de compressibilidade associado a constante de acoplamento supercondutora.

Analisando a fase do pseudogap, observa-se que a constante de acoplamento do pseudogap, gp =

282 . N ~ . ) ~ .

#, nao sofre influéncia da pressao externa, pois o termo de hoppm e repulsao de Coulombiana
p

nao sao afetados pela variagdo de pressao.
A partir disso, a temperatura maxima é modificada quando o material é submetido a pressoes

externas, conforme visto na figura O diagrama de fase com a influéncia da pressao, pode ser

5F a energia necesséria para que haja um salto quantico entre os orbitais.
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Figura 2.8: Gréfico da temperatura maxima para o composto Hgl212 em funcao da
pressao. A linha sélida é o resultado tedrico e os circulos vermelhos sao os dados experi-
mentais, ambos estao com uma boa concordancia. Essa imagem foi retirada da referéncia

[42).

visto na figura Note que para cada valor de pressao ha um gréafico de temperatura critica

em termos do parametro de dopagem.
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Figura 2.9: Graficos do diagrama de fase do composto Hgl1212 variando com o aumento

da pressao externa. Essa imagem foi retirada da referéncia [42].



Consideracoes finais

Neste trabalho, foi possivel observar a evolugao histérica do fendmeno de alguns dos concei-
tos, técnicas e materiais envolvidos no fendmeno da supercondutividade. Mostramos os aspectos
experimentais que levaram H. K. Onnes a liquefazer o hélio e medir a resisténcia do mercurio,
préximo a temperatura de 4,3 K. Além disso, foram apresentadas teorias fenomenolégicas para
as primeiras descri¢coes da supercondutividade, tais como: a equacao de London e a teoria de
Landau-Ginzburg. Ressaltamos também o mecanismo microscépico proposto por Bardeen, Co-
oper e Schriffer em 1957, propondo a formagao de pares de Cooper através da interacao atrativa
entre os elétrons por intermédio das oscilacoes da rede (féonons). No entanto, em 1986, essa
teoria nao foi capaz de explicar a supercondutividade nos cupratos. Esses materiais apresentam
em sua estrutura planos de CuQOsq, responsaveis pelo mecanismo fundamental na descricao desse
fenébmeno. Apresentamos também nessa monografia o modelo Spin-Férmion-Hubbard, sendo
este 0o modelo microscépico responsavel para a formacao de pares de Cooper nos planos de
CuOs. Mostramos também que os resultados tedricos obtidos por este modelo estdo em exce-
lente concordéancia com dados experimentais para a fase supercondutora, pseudogap e sob efeitos

de pressao, para estes materiais.



APENDICE A

Calculo do potencial efetivo

Feito as operagoes de traco e aplicando a expansao perturbativa em segunda ordem, conforme

descrito no texto principal, o calculo do potencial efetivo, iniciarda da seguinte Hamiltoniana

33, @2,
H = Hy+ Hsc + Hpg,
sendo
o=—t Y > Y (R)¥ps(R+d;)+he,
=11 Rds
Hse = —gZ [0l (R)0), (R +di) + 0], (R + di)ol (R)] =
X [¢B¢(R + di)ar(R) + ¢a (R)ypr (R + di)}
e

Hpe = —-gq Z [lﬁm Y (R +dy) + 9l (R )¢B¢(R+di)] X

x [wm(R + d)Yar(R) + ¥ (R + di)va (R)].

(A1)

(A.2)

(A.4)

sendo d;, © = 1,...,4, os vetores que conectam todos os fons de oxigénios com seus quatros

vizinhos préximos e R os sitios da sub-rede A. As constantes g e g1 sdo as constantes de

acoplamentos para a interacdo atrativa e repulsiva, respectivamente. Podemos reescrever a

Hamiltoniana na sua forma trilinear, introduzindo os campos de Hubbard-Stratonovitch, ®
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e x, entao, temos

=ty ZMU )8 (R +d;) + he

o=l 1R,d;

+ Z () [0l (R)Vf (R + dy) + 0l (R + di)ly (R)] + ke +

+ ZZ [l (R (R + o) + 0 (R)wsy (R + )| + e+

o=l 1R,d;

1 1
+ =D O R+d)PR+d)+ — > x(R+di)x(R+dy). (A.5)
9 R, 9 R,

Variando com respeito ®' e y, obtemos

= g |[whywl, + bl ] (A.6)

X'=a {T/}LTwBT + ¢L¢¢B¢} : (A.7)

Note que ®' é o operador de criacio dos pares de Cooper (buraco-buraco), enquanto que xféo
operador de criacao de exciton (elétron-buraco), ocorrendo em diferentes subredes.

Escrevendo (A.5) no espago dos momentos, temos

H =3 e[y, (K)upo (k) + he| +

k,o

+ Z‘I) [wm W&&H%T(kwh(—k)] +he+

+ Zx )[¢hovBa o)) + he +

+ *Z‘I)T(k)‘l’(kHinT(k)x(k), (A.8)
9% 9L

sendo €; ¢ a energia tight-binding usual, dada por
e(k)=—t Y e (A.9)

Usando o campo fermionico de Nambu de 4-componentes que é dado por

YAt

S Rt (A.10)
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os indices A e B denotam as subredes do oxigénio. O inidice a indica o nimero de planos de CuOq
adjacentes aos quais os elétrons e buracos pertencem. Neste formalismo, estamos desprezando
a interacao entre os planos.

Logo, a Hamiltoniana pode ser escrita na forma matricial

H=1% oo + — 3 v W)xk) + 3 winw, (A11)
9% 91 % "
sendo
0 (k) + M(K) 0 A(K)
| o+ arm 0 A(K) 0 o
0 A*(K) 0 (k) — M(K)
A*(K) 0 —e(k) — M*(K) 0

em que A(k) e M(k) sdo os parametros de ordem supercondutor e pseudogap, respectivamente.
Além disso, sdo os valores médios dos operadores de criagao dos pares de Cooper e de excitons.
A fim de incluir a dopagem na Hamiltonina, usamos a relacdo que envolve a densidade

eletronica com a concentragao de dopante através do vinculo expresso por

A Z Z wTCcr,ad}C‘Tva - Nd(:ﬂ) ) (A13)

C=A,Bo=1
sendo A\ é o multiplicador de Lagrange; o seu valor médio é o potencial quimico: < A >= pu.

Com base nisto, escrevemos a funcao de particao da teoria, no espago de Minkowski, da seguinte

forma
Z=2z;! / DU DU, DATDADMD €', (A.14)

sendo
S = / d?rdt [—'AQ’Q - “\;1'2 — ANd(z) + \IJLA%} , (A.15)

na qual A = id; — H + M ® (—I), I é a matriz identidade e Z; ' é a constante de normalizagao.
Portanto, fazendo a integragao sobre os graus de liberdade fermionicos, temos a seguinte ac¢ao

efetiva,

Y D O TNt . / &k det A(A, M, \)
et _/ ! rdt{ g g NN [ Ak =0 =0y 19

sendo

det A[A, ] = (kg +€%+)> (kg +e§,)) , (A.17)
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tal que E(i)(A M, \) (v/e(k)2 + M2 £ )\)? sdo os autovalores de energia. Com isso, o
potencial efetivo pode ser escrito como
AP? M
Vgaan = SR B v +
g
/ ko = In detA[Ao,uo,Mo]
det A[AO =0,My=0,up = 0]
(A.18)
entao, substituindo (A.17)) em , obtemos
AP, M / d?k +°° [aﬂ + 52(1()]
Vere[A, A, M + ANd(z) — NT —/——=21. (A.19
! I= g g1 lzizl n w2 + v2K? ( )
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