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Resumen

El fenémeno de la superconductividad fue descubierto en 1911 por K. Onnes,
mientras que la teoria microscépica que explica dicho fenémeno fue establecida
hasta el afio de 1957 por J. Bardeen, L.N. Cooper y J.R. Schrieffer (BCS). Sin
embargo, en esta teorfa se excluye el apareamiento con espin uno 6 triplete, ya
" que en general estos pares tienen una energfa de amarre menor que la de los pares

con espin cero o singulete. Recientemente, se ha reportado superconductividad
‘con espin triplete en el rutenato de estroncio {SreRu0,) con una temperatwra de
transicién (7,) de 1.5 K y presenta una estructura tipo perovskita similar a la
~del LayCuOy4. Cabe mencionar que la formacién de pares con espin triplete se
- observa en superfluidos de 3SH e, asi como en fermiones pesados, por ejemplo UGe,.
“En general, el apareamiento puede tener simetria s o d para el caso singulete
v p o f para el caso triplete, ya que s y d tienen funciones de onda espaciales
simétricas mientras que éstas son anti-simétricas para p y f. Entre los modelos
que consideran la correlamon electrénica en sélidos, el modelo de Hubbard tiene la
virtud de ser simple y general independientemente del origen de la correlacién. En
particular, hemos encontrado que el modelo de Hubbard generalizado que incluye la
interaccién de carga-enlace (salto correlacionado) conduce a la formacion de pares
con espin singulete y triplete, por lo que dentro de dicho modelo hemos: estudiado

. el estado superconductor con diferentes simetrias. Hoy en dfa, la mayorfa de los

especialistas del campo cree que los pares de Cooper se localizan principalmente
en los planos de CuQ; de los superconductores de alta T, y en los planos de RuO,
para. el caso del ‘SroRuQ,. Estos planos tienen simetria de una red cuadrada -o
pequena perturbacién de la misma-, en la cual los estados con simetrfa p estdn

doblemente degenerados y una pequefa distorsién en los dngulos rectos de lared -

induce un desdoblamiento de estos niveles de energfa, por lo que para ‘ciertos casos,

‘tal distorsién podria levarnos a un estado base con simetrfa p en lugar de s 6 d. En
_ otras palabras, este desdoblamiento podrla lograrse a través de una deformacién
infinitesimal de la red cuadrada, debido a que ahora, la probab111dad del salto
correlacwnado a segundos vecinos depende de la direccién x+y 6 x — y. Para
el caso de dos. particulas, hemos partido del método del espacio de estados que
perrmte encontrar soluciones exactas del hamiltoniano. Los resultados muestran
- que parsa el caso de electrones el apaream1ento con simetria p se obtiene medlante

“una distorsién infinitesimal, mientras que para dos huecos se requiere un valor mini-
 mo de la misma. Para una densidad finita de electrones y siguiendo el formalismo
BCS, ‘obtenemos un sistema de ecuaciones integrales  acopladas para la brecha
‘ supercondug:tora‘[A(k)] y el potencial quimico (). Dicho sistema de ecuaciones se



~ resuelve generalmente en foma numérica y es altamente demandante en el tiempo
de cémputo, debido a las integrales multiples en el espacio reciproco asf como la
bisqueda de soluciones en dos o tres dimensiones. Para ello, hemos desarrollado
un nuevo método que consiste en estimar u a partir de la densidad de estados de
una particula obtenida dentro de la aproximacién de campo medio. Los resultados
' numéricos obtenidos con este método muestran una excelente concordancia con los
- célculos derivados.de las ecuaciones simultdneas. Dicho método nos ha permitido
analizar la superconductividad con simetria p, cuya T, se encuentra en el rango
de los datos experimentales. Por otro lado, hemos encontrado la existencia de un
valor 6ptimo (n,) de la densidad electrénica (n) para la T, méxima, hecho que
-~ puede deberse a.que para bajas densidades de electrones la T;; crece con 7, mientras
- que para alta n la interaccién efectiva disminuye. Asimismo, hemos analizado la
dependencia de la razén de la brecha energética con la temperatura, la cual muestra
un comportamiento distinto al de la teorfa BCS. Por tltimo, hemos planteado la
posibilidad de extender esta investigacién hacia una descripcién unificada de la
superccmducti‘vidad con simetrias s, p y d dentro del modelo de Hubbard.
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Introduccidén

'El fenémeno de la superconductividad se manifiesta macroscépicamente en dos
propiedades: conductividad eléctrica infinita y diamagnetismo perfecto (en su-
perconductores tipo I). En paralelo, se observa que no hay cambios estructurales -
durante la transicién superconductora, por lo que se cree que el fenémeno es de
origen electrénico. El experimento del efecto isotépico muestra que hay una parti
cipacion fonénica importante en los superconductores tradicionales. En 1955, M.
R. Schafroth demostré que un gas de bosones cargados, cuando pasa a una con-
densacién de Bose-Einstein, explicaria muchas de las propiedades superconductoras
conocidas en ese tiempo [Schafroth, 1955]. En 1956, L. N. Cooper propuso la posi-
bilidad del apareamiento electrénico via fonones [Cooper, 1956], asi mismo, en
- 1957 J. Bardeen, L. N. Cooper y J. R. Schrieffer (BCS) extendieron esta idea y

" encontraron que la superconductlwdad se debe a un condensado de dichos: pares
[Bardeen, et al., 1957]. Contrario a muchas propiedades electrénicas de los sélidos,
las cuales pueden entenderse -al menos cualitativamente- en términos de modelos
de partlculas independientes, la superconductividad requiere teorfas que incluyan
la correlacion electrénica més alld de un tratamiento perturbativo, En particu-
- lar, la teoria BCS tiene dos s1mphﬁcac10nes importantes del problema de muchos
- Cuerpos-que son: (1) se emplea la técnica de campo medio para tratar el proble-
ma de muchos pares, (2) se supone que el potenc1al atractivo del apa.reamlento
electrénico es independiente del estado electrénico, siempre y cuando su energfa
relativa a la de Fermi sea menor que la méxima energfa fondnica. Cabe mencionar
que la teorfa BCS tiene buenas predicciones cualitativas del comportamlento de
los superconductores con algunas excepciones, por ejemplo, los cerdmicos super-
conductores tienen una temperatura critica (T:) que no se explica facilmente con
el mecanismo de fonones, asi como la simetria dy2_,2 [Wollman, et al., 1993] de
la brecha superConductOra, observada en la mayorfa de los compuestos de alta 75,
los cuales pertenecen a los superconductores tipo II, es decir, tienen un estado
~intermedio en el cual el campo magnético ‘externo penetra parcialmente al super-
conductor en cuantos de flujo magnetlco formando una red triangular para el caso
ideal [Abrikosov, 1957]. ‘

Un modelo simple y general para abordar la correlacufm electrénica en séli-
‘dos es el de Hubbard [Hubbard, 1963], el cual podria conducir a una interaccién
electrénica no uniforme en el espacio’ reciproco y consecuentemente una brecha su-
perconductora anisotrépica. Se ha demostrado que una pequefia participacion del
salto correlacionado de segundos vecinos en una red cuadrada podria conducir a
superconduct1v1dad con simetria d [Pérez, et al., 2002] Asf mismo, hemos encon-



trado en esta investigacion que una distorsién infinitesimal de los dngulos rectos
de la red cuadrada nos lleva a un estado superconductor con simetria p. En am-
bos casos, se ha partido de un hamiltoniano de Hubbard con una sola banda s en
una red cuadrada, donde la funcién de onda del par con simetria d (p) proviene de
orbitales del tipo s, ya que en los planos de cobre-oxigeno (rutenio-oxfgeno) de los
cerdmicos superconductores la dindmica de los electrones puede describirse ade-
cuadamente considerando uinicamente la banda con simetria s que cruza la energfa
de Fermi [Entel, et al., 1990] [Mazin, et al., 1997]. En primer término, abor-
daremos el problema del apareamiento electrénico aprovechando las simetrias del
espacio de estados de dos particulas [Milldn, et al., 2004], las cuales nos permiten .
resolver el problema de manera simple y exacta [Navarro, et al., 1992]. Asf mismo,
extenderemos el ‘estudio a densidades finitas con el fin de anallzar las propiedades
termodingmicas de los superconductores con espin triplete [Milldn, et al., 2005a].
‘Cabe mencionar que para el SraRuO,, la prueba experimental del corrimiento de
Knight sugiere una brecha superconductora con simetria p [Ishida, et al., 1998].
mds aun, se ha observado una distorsién estructural en la superficie del SraRuO;,
[Matzdorf, et al., 2000], a pesar de que su ocurrencia en el interior del mismo es
todavia tema de discusién.

- En la literatura se ha comentado que la superconductividad con simetria p no
puede presentarse en dos dimensiones dentro del modelo de Hubbard [Beenen, .
et al., 1995], sin embargo, en este trabajo reportamos por primera vez que
el modelo de Hubbard es compatible con el estado superconductor de simetria
p 1ndu01d0 por una pequenia distorsién de los dngulos rectos de la red cuadrada
[Mill&n, et al. , 2005a]. Por otra parte, hemos visto que es factible desarrollar una
descripcion umﬁcada de la superconductividad con simetrfas s*, p y d, donde la
i‘nteraccio’n relevante podria ser el salto correlacionado a segundos vecinos (Ats).

Dentro del formalismo BCS generalizado -el potencial quimico del estado su-
perconductor (1) no es constante-, la determinacién del estado superconductor se
reduce a la solucién de las ecuaciones acopladas que contienen 1ntegrales muiltiples
en el espacio recfproco, donde las incégnitas son p y la. brecha energética supercon-
ductora A( ) 0-en su caso la temperatura critica T.. En general, estas ecuaciones
no tienen soluciones analiticas, por lo que se emplea, el método de autocon31sten01a
que consiste en proponer un valor inicial de la solucmn el cual genera solumones de
subsecuentes generaciones a través de las ecuaciones hasta que cumpla un criterio
de convergencia. A este respecto, otra contribucién importante de esta investi-
gacién es la propuesta de un nuevo método para determinar p, partiendo de la
densidad de estados de una partfcula obtenida dentro de la aproximacién de campo
medio. Por ejemplo, para el caso de simetria, p dicho metodo reduce un sistema de
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dos ecuaciones simultdneas a una sola ecuacién, sin perder precisién numérica, lo
cual nos ha hecho posible analizar la superconductividad con T, dentro del inter-
~ valo de los resultados experimentales, es decir, cercana al cero absoluto.
- En lo referente a la estructura de esta tesis, se comienza con un pequefio repaso
~ del lengua_]e de segunda cuantizacién, el cual se utiliza ampliamente en la mecdnica
cudntica cuando se tiene un sistema de muchas particulas interactuantes. El mod-
elo de Hubbard escrito en este lenguaje constituye quizds el modelo mds sencillo -
y general para estudiar la correlacién electrénica. En la tiltima seccién del primer
capftulo se aborda el problema del apareamiento de dos particulas con espin triplete
partiendo del método de espacio de estados [Navarro, et al., 1993, el cual permite
- mapear el problema de n particulas en d dimensiones a un problema de amarre
fuerte en un espacio de nd dimensiones. Aprovechando la simetria traslacional en
el espacio de estados, el problema de apareamiento puede abordarse en un espacio
, proyectado en (n — 1)d dimensiones introduciendo un vector K del centro de masa
del par. En este nuevo espacio las interacciones electrénicas pueden visualizarse
~como impurezas -tanto en sitios como en enlaces- en la red de estados y los estados
localizados en dichas impurezas corresponden prec1samente los estados apareados
con diferentes simetrias espaciales.

Enel segundo capitulo se analizard la formacién de pares con espin singulete y
triplete, calculando la brecha energética de apareamiento, la longitud del par, asf
como el diagrama de fases. Dicho anélisis se realiza tanto para el caso de electrones
como para huecos, resultando més fuerte el apareamiento entre huecos cuando la
simetria de la funcién de onda del par es del tipo d, mientras que el apareamiento -
es preferentemente entre electrones cuando la citada simetrfa es del tipo p.

"En el tercer capitulo se desarrolla una extensién del formalismo BCS a poten-
‘ males de 1ntera£c1on dependlentes de los estados electrénicos, asf como a variaciones -
" de & como funcién deny 7. Asumsmo, se presenta un esquema vectorial unificado
para la superconductlmdad con ‘espin singulete y triplete, basado'en el método de
transformacién candnica de Bogohubov y Valantin para obtener finalmente un sis-
tema de ecuaciones integrales, las cuales determinan simultdneamente p y Ak)
0 en su caso T.. Estas ecuaciones constxtuyen la base teorlca para obtener los
resultados presentados en el siguiente capitulo. ‘

‘Enel ca,p1tu10 4 se exponen las principales propiedades de la superconductivi-
dad con simetria p, comenzando con las soluciones analiticas en el limite diluido.
Asf mismo, los resultados del estado superconductor con simetrfa p muestran que
la den51dad electrémca 6ptima (n.,) correspondiente a la maxima T, se encuen- -
tra en la. reglon de bajas densidades, a diferencia del estado superconductor con
simetr{a d donde la n; se encuentra cercana a la zona de banda casi llena. Adi-
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cionalmente, hemos encontrado que la brecha superconductora con simetria p (A,)
muestra un comportamiento diferente de la brecha energética con la temperatura,
en comparacién con el estado superconductor con simetria s. El espectro de ex-
citacion de un estado superconductor con espfn triplete muestra una simetria p
en la regién de una densidad electrénica () menor que nq, y una simetrfa mas
compleja para n > ngp.

En los apéndices de esta tesis, se presentan los desarrollos analiticos de las
férmulas més importantes utilizadas a lo largo de la misma. En particular, el
Apendlce A contiene el desarrollo de la transformacion al espacio recfproco del
hamiltoniano de Hubbard generalizado para una red cuadrada con distorsién. Con
el fin de analizar el efecto de dicha distorsion, en el Apéndice B hemos desarrollado
con detalle la solucién del problema de dos particulas en una red cuadrada de 421
- estados proyectados. Por otra parte, en el Apéndice C se presenta en detalle el
proceso de obtencién de la energia de apareamiento con espin singulete y triplete
en el espacio recfproco. Finalmente, en el Apéndice D se muestra la deduccién
analftica del cédlculo de la énergia total, partiendo de una funcién de onda de N
pares de electrones con espines paralelos

Por tltimo, en lo referente a la bibliografia, las c1tas se ordenan de acuerdo al
apellido del primer autor y del ano de la publicacién.



Formalismo de Sequnda Cuantizacién

Capitulo 1
Modelo de Hubbard

En este capitulo se presentan la técnica de segunda cuantizacién, el hamiltoniano
de Hubbard y el método de mapeo en una red cuadrada para:-dos particulas con el
mismo espin.

1.1 Formalismo de Segunda Cuantizacién

El lenguaje de segunda cuantizacién es el apropiado para describir sistemas de
muchas particulas interactuantes y los operadores en este lenguaje incorporan la
estadistica de partlculas cudnticas (bosones o fermiones). Para el caso de N fermio-
1ies, la funcién de onda debe ser antisimétrica bajo el intercambio de particulas, la
cual puede escribirse como un producto antisimétrico de funciones de onda de una
sola partlcula es decir, un determinante de Slater

L] ) aien)
) ¢N(€1)"'¢N(€N)'

donde ¢, representa al [-ésimo estado cudntico de una sola particula y &; son las
coordenadas de la ¢-ésima particula incluyendo su espin. Para el andlisis a tem-
peraturas finitas, se parte generalmente del formalismo de interaccién de configu-
racyiones, el cual consiste en expresar la funcién de onda de muchos electrones como
una combinacién lineal de los determinantes de Slater.

- En el lenguaje de segunda cuantizacién, la funcién de onda de la Ec. (1) tiene
la siguiente forma

Inlv s Ty Thjp1y o ) = (CT) ) o (Ct)nj (CT )’nﬂ-1 T |Ua6i0> (2)

donde ‘n; es el nimero de particulas que se encuentran en el estado cudntico j

del sistema y C’Jr (Cy) es el operador de creacién (aniquilacién) de particulas en el
estado j. Estos operadores obedecen a las siguientes reglas '

s( )
thmm%Wng=ammfn1’wmw%m—1mﬂhm% (3)

| S(Li-1) ‘
C;-f|n1, ey Mgy M1, ) = 50;,15. '(-1) n l‘nl, s+ 1,154, ), 4

9



Hamiltoniano de Hubbard

donde S(3, §) = > _i_; nk determina el signo que nos garantiza la antisimetria de la
funcién de onda a,nte el intercambio de particulas. Debido a que estamos tratando
- con fermiones, los posibles estados de ocupacién son tnicamente 0 v 1, por lo que
"CT|1) C;10) = 0. Definamos el operador de nimero como #; = C‘LC’,, es decir

iR, e g g, ) = 0G0, e R, Ry, ) (5)

- Asimismo, los operadores de creacién y aniquilacién obedecen ciertas reglas de
conmutacién de acuerdo a las propiedades de simetria del sistema. Para fermiones

- se cumple la antlconmutaaon de los operadores

donde {A,B} = AB + BA. Estas relaciones de anticonmutacién [Ec. (6)}] son
equivalentes a la antisimetria de las funciones de onda fermidnicas por el intercam-
bio de particulas. '

‘En resumen, la teoria cudntica de muchas particulas se puede formular mis
- conveniente en el lenguaje de segunda cuantizacién, es decir, en términos de los
mimeros de ocupacién. Esta formulacién se basa directamente en la nocién de

o la 1nd1st1ngu1b111dad de las particulas cudnticas y el hecho de que los estados de

una sola partfcula forman una base del espacio de Hilbert de N particulas. En
el formalismo de segunda cuantizacién todos los operadores pueden expresarse en
términos de los operadores de creacién y aniquilacién fundamentales, como veremos:
enla préxima secc1on donde se discutird el modelo de Hubbard en forma detallada.

1.2 Hamiltoniano de Hubbard

‘En 1963, J. Hubbard propuso un hamiltoniano multifermiénico basado en las fun-
ciones de Wannier {¢(r — Rj;)|, el cual se expresa en términos de los operadores
de creacion y amqullacuin locales. La expresién original del hamiltoniano es [Hub-

' bard, 1963] |
H Ztﬂcw oCia 3 Z ZUTCZUC; o'Ck,o'Clios ’ (7
. 1,3,0 z,},klcr,a
donde
YA
5= Gl L) /df‘w(r—m)[ e )]cp(r—R;),, ®
2
UK = (ij]w|ik) = / e’y (=Rl —R) e (- Ry)ol’ ~Ra), 9)

10



Hamiltoniano de Hubbard

y u( ) es el potencial que experimenta un electrén debido a todos los iones. Para
sistemas de bandas angostas (orbitales 3d), Hubbard estimé que los érdenes de

~ magnitud de los términos de la interaccién electrén-electrén son [Hubbard, 1963]

U = (i) v |id) =~ 20eV/, - (10)
V = (ijlvlij) = 3eV, (11)
= (it| v |ij) = 0.5eV, - (12)
- Atg = (1| v|ik) = 0.1eV. (13) -

donde R; es primer vecino de R; y Ry, mientras que R; y Ry son segundos vecinos
entre si. :
Sin embargo, los pardmetros U kl en la Ec. (7) pueden contener interacciones in-

directas, tales como interaccién electron—electron via fonén que no se encuentran en
- la Ec. (9). Por ejemplo, el pardmetro U podria tomar un valor negativo, similar al
~ considerado en la teorfa BCS, el cual conduce ala superconductividad con simetrfa
s. Asf mismo, V < 0 podria llevarnos a la superconductividad anisotrépica, pero
tiene como defecto intrinseco la formacién del estado de separacién de fase, la cual -
‘inhibe el estado base superconductor conforme crece la intensidad de la atraccién
[Dagotto, et al., 1994]. Por otro lado se ha mostrado que el salto a primeros ve- -
cinos (At) produce superconductividad con simetria s extendida [lesch et al.,

- 19849]. Recientemente, se ha encontrado que una pequefia interaccién carga—enlace

“a segundos vecinos (Ats) conduce a superconducitividad con simetria d en redes
‘cuadradas [Pérez, et al., 2002].

Tomando en cuenta estos antecedentes, si consideramos’ solamente las cuatro
interacciones anteriores y el salto a segundos vecinos (t}), el hamiltoniano de Hub- -
bard {Ec.(7)] toma la siguiente forma,

E[‘ =~y Z cz,acjjg—ta Z Cnga‘f'UZﬂzT”zl‘f‘—ang

<i,§>,0 <<i,j>>,0 <t j> :
1 T
+At E cJ, (fg,—o + 1y —o) + Ats E Ci oCj oMl (14)
<i,j>,0 i 0> <G>
; <<L4,j>>,0

donde i, = L,c%—,a‘, fy = 1 + 7y, < &, § > representa a los vecinos méds cercanos
y << i,j >> denota los segundos vecinos. El término de salto correlacionado
a primer vecino (At) puede interpretarse como el salto de un electrén dado que
el otro se encuentre en el sitio inicial o final del salto, mientras que para el salto
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Hamiltoniano de Hubbard

correlacionado a segundos vecinos (Atg), dicho salto depende de la ocupacién de
un segundo electrén que se encuentre a un primer vecino de los sitios tanto inicial
como final del primer electrén [Pérez, et al., 2001].

Es importante ‘hacer énfasis acerca de la diferencia entre los términos de dos
'y cuatro operadores. Los primeros estdn relacionados con el movimiento de los
electrones en la red, es decir, con la energia cinética, mientras que los términos
de cuatro operadores describen la interaccién electrén-electrén, la cual puede ser
del tipo ‘densidad—densidad o carga-enlace, esta tltima también puede denominarse
como salto correlacionado.

Para el caso de los huecos, el hamﬂtomano dado en la Ec. ( 14) se transforma ‘
‘ usando la regla ;
CT - hi,o’ Y Co— hj:-’g' (15)

1,0

a la siguiente expresién [Pérez, et al., 2001]

(U+2ZV)(Ne =Y _Al,)+ (to—2A8) > hlhjo+ (16)

| <5,§>,0

(it —40ts) Y Al R+ U akAl + = 3 Z Al +
<<L1,j>>,0 i
FAL Y Bl (RE_, A+ RT_,) + At > hl o Al

<i,i>,0 <3, I>,<q, 0>, <8, > >0

donde Al = Bl _hi, y AP = n” + Af,. Observamos que este hamiltoniano para
huecos [Ec (16)] y aquel para electrones [Ec. (14)] son esencialmente los mismos,
~_ya que el primer término de la Ec. (16) contribuye unicamente a un corrimiento
de la energia y los huecos tienen saltos efectivos {5 = to — 2A¢ y th =1ty —4Atga
_ primeros y segundos vecinos, respectivamente.

A continuacién, reescribiremos el hamiltoniano de Hubbard tanto para elec-
trones [Ec. (14)] como para huecos [Ec.(16)] en el espacio reciproco. En el caso
de huecos, partimos de la transformada de Fourier de los operadores de aniquilacién
y creacién para huecos

h""T1a = N—l/z Z elth h’lt,a'ﬂ

k
hig = N7V2Y e ®Ripy an
k -

12



Hamiltoniano de Hubbard

y sustituyendo en la ecuacién Ec.(16) se obtiene -como se muestra en el Apéndice
A-que ~ ‘

= (U+2ZV)N,+ > eh(k) hl, huo +

k,o
Z Viaeg Pl R A h +
e Puciqr Plica, —k'+q,l TKtq.]
kk’,q
A Z Wkk‘q Phtqo Plicrqo Btitas Potao (18)
.k K ,q,0

“donde N, es el nﬁmero total de sitios,
eg(k) — U —22V + 2ty [cos(kga) + cos(kya)] + 4th cos(kza) cos(kya), (19)

es la relacién de dlspersujn Vkka ¥ Wkikq estdn deﬁmdos en una red cuadrada
(sin distorsién) como [Pérez, et al., 2002]

Vieg = U+V Bk~K)+ At [B(k+ q)+8(—k + q)+B(K+q)+8(—k'+q)]

+At [v(k+ q. K +a) + y(~k+q, -k +q)], (20)
y
v
Wiwg = 5 Bk — k') + Atz y(k+ g,k + q), (21)
donde ‘
Bk} = 2 [cos(k,a) + cos(kya)], (22)
v(k, k') = 4 cos(kza) cos(kya) + 4 cos(k;a) cos(kya), (23)

siendo 2q el vector de onda del centro de masa de los pares. Nétese que el primer
término en la Ec. (18) es también una constante que modifica tnicamente el
origen de la energia. Andlogamente, para el caso de electrones el hamiltoniano de
Hubbard en el espacio k estd dado por

t t
Zfo Ckc ko + J—V— Z ka'q Cictq,t Cmktq,l C-K+al Cki+q) T

KK q
B — |
5 Z ;Wkk'q cir(—ﬁ-q,a cT—k—ﬁ-q,cf C—X'+q,0 Ck'+q,05 (24)
o ® kK,qo k
donde ; , ‘
go(k) = 2tg [cos(kea) + cos(kya)] + 4t cos(ka) cos(kya), (25)

13



Meétodo de Mapeo

es la relacién de dispersién para electrones. En la siguiente seccién discutiremos el
método de mapeo para el estudio de dos particulas y el caso de muchas particulas
se discutird en el capftulo 3 partiendo de las ecuaciones (18) y (24).

1.3 Método de Mapeo

A pesar de la sencillez del modelo de Hubbard, éste tiene solucién exacta sélo en
sistemas de una e infinitas dimensiones. En los dltimos afios, se ha mapeado el
problema de correlacién electrénica a uno de amarre fuerte con impurezas [Navarro,
et al.,; 1992, el cual se denomina método de mapeo. Para un sistema de dimensién
d con n particulas el problema es equivalente al de amarre fuerte con impurezas
que se encuentra en un espacio de nd dimensiones. En particular, el problema de
‘dos particulas puede abordarse introduciendo un vector K del centro de masa del
par. Como un ejemplo de este método, consideremos a dos electrones ambos con
“espin hacia arriba [Navarro, et al., 1993] en una cadena lineal de cuatro sitios,
tomando en cuenta el principio de exclusién de Pauli los posibles estados son -

1) =1[1,1,0,0), [2)=]1.0,1,0),
3)=117,0,0,7), |4)=10,T,0,7),
5)=10,1,7,0), [6)=10,0,1,1),

los. cuales pueden representarse como parte de una red cuadrada (figura 1.3.1.).

Figura 1.3.1. Representacién de los estados de dos particulas con espin paralelo en una cadena lineal.

Dentro del modelo de Hubbard [Ec.(14)] los estados |1), |5) y |6) tienen una
autoenergia ¥, mientras que los estados restantes tienen autoenergia igual a cero.
- Aprovechando la simetria traslacional en la red de estados, proyectamos la red

14



Método de Mapeo

de estados original a una cadena lineal con una impureza V. El pardmetro de
salto de la red proyectada es § = 2t cos(#a/2), donde a es la constante de red
y K es el vector de onda del centro de masa de las dos particulas. Para el caso
de una red cuadrada con dos particulas y espin paralelo, el problema se mapea
a una red cuadrada con dos tipos de impurezas, a saber, impurezas tipo de sitio
con autoenergfa V e impurezas tipo de enlace con amplitud de salto 547 como se
muestra en la figura 1.3.2. :

Los pardametros de salto en la red proyectada B, By» Bey B (ver figura 1.3.2.)
estdn dados por §, = 2ty cos(K,a/2), B, = 2ty cos(K a/2), By = 2t cos[(K, £
K,)a/2), BT = 2t3 cos{( K, & Ky)a/2], donde ty = t, + A3, (K;, K,) es el vec-
tor de onda del centro de masa del par y a es la constante de red. Para el caso de
huecos se sust1tuye thy t}, por toy ty, respectivamente, en las expresiones anteriores.

Figura 1:3.2. Respreséntacién de los estados de dos particulas con espin triplete en una red cuadrada,

proyectados‘de un hipercubo de 4 dimensiones.
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El método de mapeo discutido en la presente seccién se utilizard en la seccién
2.2 y los detalles del procedimiento para el problema de dos particulas se discuten
~ enel Apéndice B. '
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Pares con Espin Singulete y Triplete

Capitulo 2
Formacién de Pares

El mecanismo de apareamiento entre dos electrones en un sélido via el intercam-

- bio de un fonén, propuesto por L. Cooper, fue un gran paso hacia €l desarrollo
de la teorfa BCS. Hoy en dia, se sabe que un par de fermiones con k y —k com-
porta como un bosén con respecto a otros pares de fermiones con k' y —k/, siendo

'k # k' [Kaplan, et al., 2005]. En consecuencia estos pares pueden sufrir una
condensacién de Bose-Emstein, como ocurre en €l fenémeno de la superconductivi-
dad y de la superfluidez del ®He, este 1iltimo presenta un apareamiento con espin
triplete y simetria espacial p [Leggett, et al., 1975]. En este capftulo analizaremos

el apareamiento de electrones y: de huecos con espin s1ngulete y triplete en una red
cuadrada

2.1 Pares con Espin Singulete y Triplete

- Hemos comentado que la teoria BCS trata con todo detalle uinicamente el aparea-
miento con espin singulete, ya que en general estos pares tienen una energia de
~ amarre mayor que la de los pares con espin triplete (ver Apéndice C). En esta
~ seccién se discuten las diferencias esenciales del apareamiento singulete y triplete.

Para.el caso de que el hamiltoniano no dependa explicitamente del espin, la
funcion de onda de dos fermiones [®(1,2)] puede escribirse como

(1@ U(ry, r,)0(1,2), - (26)

donde ‘Ii(rl,rz) y o(1,2) representan las componentes espacial y de espin de la
funcién de onda ®(1,2), respectivamente. Para el caso singulete

1
7

" mientras que para el triplete tenemos tres posibilidades

05(1,2) = —[a(1)A2) - B1)a(2)], @7)

a(l)a(2) |
or(1,2) = Fla(1)8(2) +B(1a(2)] (28)
B(1)5(2)
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Pares con Espin Singulete y Triplete

donde «(7) y £(i) representan respectivamente estados de espin electrénico hacia
arriba y hacia abajo. En consecuencia, ¥s(r1,15) y ¥r(r1, ;) son respectivamente
simétrica y antisimétrica ante el intercambio de partlculas puesto que la ®(1, 2)
tiene que ser antisimétrica.

Consideremos un sistema con un mar de Fermi lleno a 7 = 0 representado por
10, al cual se le incorporan dos particulas més, si k; y ks son los vectores de onda,
- de tales fermiones, entonces la condicién de reposo del centro de masa implica que
ki;= —k; y su funcién de onda con espin singulete puede expresarse

= > AK) cch K, 10, (29)

k>kp

donde A(k) = A(-k) vy 3, JAK)[  =1. La energia de estas particulas se encuentra, -
entre la energia de Fermi Er y Er + Awp; donde wp es la frecuencia de Debye.
Esta restriccién asegura que la interaccién electron-electron via fondn sea atractiva
[Thinkam, 1996].

Partimos. de un hamiltoniano en el espacio reciproco con interaccién electrén-
electrc’)n y conservacion de nimero de fermiones, el cual puede escribirse como

. 1 | ;
- Z EkCLC’Ck"’ + 2 Z kak’,qcfﬁq,aclt',afck’+q,cr’Ck,cr' ‘ (30)
k‘g : k,k’,q,
‘ a0’
En particular, cuando Vi 4 = —V1 = cte, es decir, el caso estudiado en la teoria

BCS, el hamiltoniano de la Ec (30) aplicado a la funcién de onda |®) ¢ conduce
-como se demuestra en el Apéndice C.1- a una energia del estado enlazado (Es)
de un par con espm smgulete dada por

B = —2hope O, N (31)

donde N(0) es la densidad de estados a E = Er y se supone N(0) Vj << 1, cuyo
significado fisico es el de un acoplamiento débil.

‘Por otro lado, para un par de electrones con espin triplete ocupando individual-
‘mente los estados [k,o) y | — k,o), la situacidn es similar al caso anterior, es decir,
la funcién de onda de un par toma la forma

[®)r = > A(K)c .y, 10), (32)

k>kg

donde A(k) = —A(-k) y S JAK)[" = 1. Aplicando el mismo hamiltoniano
[Ec. (30)] a |®); el apareamiento podria ocurrir si consideramos un potencial de
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interaccion que dependa de la direccién. Por ejemplo,

k-K

Viw = =V1 = Vo

)

(33)

con V5 > 0, en este caso la energfa del estado del par triplete es (ver el Apéndice
C.2) |

Ep = —2hwpe T % (34)

cuando N(0) Vo << 1.

Por 1ltimo, en el Apéndice C.3 se discute el caso singulete con un potenc1a1
como el de la Ec. (33), el cual da una energfa del estado del par (EY)

Eg = —2hwpe O (3ﬁV1+Vz) \ : (35)

que se reduce a la Ec. (31) si V2 = 0. Por lo tanto, la naturaleza del estado base
- depende de los valores de V; y Vs, es decir, para Va > 0 la condiciéon V; > 06 V4 <0
nos da el estado base tipo singulete & triplete, respectivamente. En resumen en
esta seccién hemos visto un hamiltoniano especifico, el cual bajo ciertas condiciones
« podna conducir a un estado base con espin triplete. El caso de la condensacién de
muchos pares con espin triplete lo analizaremos en los capitulos 3 y 4.

2.2 Apareamiento en la Red Cuadrada

- En esta seccién analizamos la competencia entre pares con espin singulete y con
espin triplete en una red cuadrada, la cual tiene una distorsién infinitesimal de los

dngulos rectos de los cuadrados (Flgura 2.2.1). Como veremos mis adelante, esta

distorsién favorece el apareamiento tipo triplete,. ya que los pardmetros de salto

a segundos vecinos se modifican dependiendo de la direccién de salto y en conse-

cuencia se rompe la degeneracién de los estados p. En la figura 2.2.1 se muestra

un cuadrado distorsionado, donde el salto y salto correlacionado a primeros veci-

‘nos (t; y At) se mantlenen constantes, mientras que los pardmetros de. salto v de
~salto correlaclonado a segundos vecinos (t, y Ats) se transforman a (¢!, = tg+ ',
=t~ &, At = Atg+ 83 y Aty = Ata —83), aquf el signo + indica la direc-.
- cién de salto en x + 'y mientras que — indica la direccién de salto en x — y. Asf
mismo, &' = (t’ ~1.)/2y 3= (At+ At3)/2.
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Fxgura 2.2.1. La dnstorsmn de la red cuadrada ocasiona una asunetrla entre las direcciones xﬂ:y de las .

integrales de salto y salto correlacionado a segundos vecino (I’ Atg)

- 2.2.1.Asimetria entre Apareamiento de Elec-
 trones y de Huecos

- Un apareamiento ocurre si la energia Ay = 2F) — Ey es mayor que cero, donde E,, es
- la energfa del estado base de n particulas. Las figuras 2.2.2.(a) y (b) muestran los

. diagrﬁnias de fases para electrones y para huecos respectivamente, en el espacio de
- pardmetros 8'/to y 8s/to, para to = 1.0, U = 10to, V = 0, At = 0.5tp, (/. +1_)/2 =

~ 0.45%0, (At3 4+ At3)/2 = 0.1tp. La linea punteada 1ndlca la excepcitn de estados:

- apareados con simetria p en §3 = 0. Los cdlculos numéricos se hicieron para una
red cuadrada proyectada de 1741 estados efectivos con el mismo procedlmlento
‘ exphcado en el Apendlce B.

Observese la asimetrfa entre el apareamiento de electrones y de huecos, donde el
; mplete de electrones tiene una regién m4s grande de simetrfa p y requiere solo de
una distorsién infinitesimal en la interaccién’ del salto correlacionado a segundos
vecinos, en contraste al. favoremdo apareamiento de huecos con simetrfa d cuando
la dlstorsuf’)n es pequena En la figura 2.2.2.(a) el origen corresponde a un estado ‘
s no apareado, mientras que para el caso de los huecos, figura 2.2.2.(b), el origen
es un estado d y los estados sobre el eje horizontal son tamblen d hasta la linea de
transicién a estados p, a partir de la cual no hay estados apareados. Estos resul-
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tados reflejan la importancia del salto correlacionado Ats para el apareamiento de
- huecos con simetria d, como d3 lo es para el caso de simetrfa p en pares de elec-
trones.

0.05
(a}

004

0.03 -

51,

D02 L p-wave

Q.01

0.00
G.0 . 0.1 00 0.1 0.2

Bt '/t

Figura 2.2.2. Diagrama de fases en el espacio & / tyy O3 / iy (a) paré dos electrones y (b) para dos
~ huecos. En ambos casos los pardmetros del hamiltoniano son U=10tg, V=0, At =0.5%,
‘ ! ' — 0. p + —, _~
(t, +t_)/2 = 0.45¢;, (At; +At3)/2 = 0.1t
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_Figura 2.2.3. Coeficiente de Hall (Ryy) obtenido experimentalmente del SrgRuO4 [Mackenzie, €t al.,
' 1996].

Los resultados de la figura 2.2.2 son consistentes con la propiedad de simetrfa
y del tipo de portadores de carga de la mayoria de los superconductores de alta
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T, en los cuales generalmente los portadores de carga son huecos, mientras que
la simetria p se observa en sistemas de electrones como es €l caso de SrsRuQj
[Maeno, et al., 1994]. En la figura 2.2.3 mostramos la figura 2 de la referencia
[Mackenzie, et al., 1996|, para cbservar el comportamiento del coeficiente de Hall
Ry para el SroRuQy cuando la temperatura tiende a cero.

a)
----------- p
mrmeme——— §
SEN—, |

Figura 2.2.4. Signos y nodos (lineas punteadas) de la funcién de onda de dos huecos en el estado base
para (a) una red cuadrada normal y (b} una red con distorsién. En ambos casos se usan los misrmios
‘ pardmetros del hamiltoniano como los de la figura 2.2.2.(b).

Por otra parte, con el fin de ilustrar el efecto de la distorsién, mostramos esquemsti-
camente en la figura 2.2.4 la simetrfa espacial asf como los niveles energéticos més
‘bajos de un par de huecos en ¢l estado base antes (a) y después (b} de la distorsién.
Cuando hablamos de la simetrfa dy2_,2 nos referimos a la funcién de onda del par
‘que tiene una simetrfa similar a los orbitales d,2_,2. Los nodos y los signos de dicha
funcién -ver tabla B.2- de onda estdn representados respectivamente por las lfneas
punteadas y por los sfmbolos + y — en la figura 2.2.4.(a). Podemos observar el or-
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den de los niveles energéticos en que se encuentran las simetrias de apareamiento
-encontrandose a la simetria d como el estado base, siguiendo a la simetrfa s como
el primer estado excitado y més arriba se encuentran los dos estados degenerados
p. |
Cuando Ia distorsién-es considerada el desdoblamiento de los estados p no es
suficiente para que uno de ellos pueda pasar al estado base, a menos que la dis-
torsién sea suficientemente grande. Esta situacién es reflejada en el dlagrama de
fases para huecos de la figura 2.2.2.(b).

R Y a)
+l+ |+ ]+ ,
+i+ # + |+ """"’""""g
+1+ |+ +] g
+(+ |+ |+
b)
|
---------- P
- S
SR

Figura 2.2.5. Signos y nodos (lineas punteadas) de la funcién de onda de dos electrones en el estado
base para () una red cuadrada normal y (b} una red con distorsién. En ambos casos se usan los
mismos pardmetros del hamiltoniano como los de la figura 2.2.2.(a).

Para el caso de dos electrones en la red sin distorsién, el estado base es de

simetrfa s y el primer estado degenerado p se encuentra relativamente cercano al
estado s, como se muestra en la figura 2.2.5.(a). Una vez que ocurre la distor-
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sién -ver tabla B.1-, un desdoblamiento de los estados degenerados p conduce a
un cambio de simetria s a p en el nuevo estado base, como se muestra en la figura

2.2.5.(b). La interpretacién del diagrama de fases para electrones [figura 2.2.2.(a)]

sugiere que los estados degenerados p se encuentran muy cercanos a los estados s
" ya que basta una distorsién infinitesimal de la red para que la simetria p pase a
~ocupar el estado base.

4x10°

(a)

3x10° ¢

2x10°

A

1x10° }

0
13.701 F°

13.700 +

¢la

13.699 |

13.698 : " —- .
000 002 004 006 008 010

s/t

Figura 2.2.6. (a) La energia de dpareamiento (Asg) y (b) la longitud de coherencia (€) como funcién
de la distorsién’ del salto correlacionado (53) para el caso de dos electrones con los mismos pardmetros
de la figura 2.2.2 ¥ §=0.

En lo que se refiere a otras propiedades de los pares, hemos analizado el com-
portamiento’ de la longitud de coherencia (£) y la energfa de apareamiento (Ag)
- como funcién de d3. La longitud de coherencia puede expresarse como

e P2 V2 Z ¥*(r)r¥y(r)
N AT SO )

donde ¢ (r) es la funcién de onda de dos particulas y r representa las coordenadas
internas del par. Cabe mencionar que £ se reduce a la longitud de coherencia de
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la teoria BCS si se introduce un factor numérico de 2v/2/7 [Hirsch, et al., 1989].
En la figura 2.2.6 se muestran la energia de apareamiento (A,) y la longitud de
‘coherencia (£) para un par de electrones con espin triplete, obtenidas con los mis-
mos pardmetros de la figura 2.2.2. Se puede observar un comportamiento casi
lineal tanto de la brecha de apareamiento como de la longitud de coherencia en
funcién de 3. Ademds, se observa una proporcionalidad inversa entre estas dos
cantidades como en la teoria estdndar de BCS. més aiin, la magnitud de A, para
‘apareamiento tipo p-es mucho mdis pequeno que-la correspondiente para s* o d
* [Pérez, et al., 2001], lo cual concuerda cualitativamente con los datos experimen-
“tales [Maeno, et al., 1994].

- En resumen, hemos observado que una pequena distorsién podria conducir el
apareamiento de electrones y no de huecos. En el siguiente capftulo estudiaremos
el problema ‘de densidad finita y la superconductividad tipo triplete.
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Capitulo 3
Estados Superconductores

Enel lenguaje del modelo de Hubbard, la aproximacién de BCS para el potencial de
interaccién Vj yr o = —cte corresponde al caso de U < 0, excepto que en el caso BCS
la interaccién es atractiva sélo si los electrones se encuentren cerca de la superficie
de Fermi. En estos casos la brecha superconductora es siempre isotrépica. Cuando
la interaccién entre los electrones situados eu sitios m4s proximos es atractiva
(V < 0),1a brecha superconductora podrfa ser anisotrépica dependiendo del signo
“de las integrales de salto entre segundos vecinos. Sin embargo, se- ha encontrado
que cuando V' < 0 el estado base del sistema corresponde al de separacién de fases
que consiste en un conglomerado de electrones en una regién del sistema e inhibe la
superconductividad [Ddgotto et al., 1994]. Por otro lado, J.E. Hirsch ha reportado
que la interaccién carga-enlace entre prlmeros vecinos (At) podria conducir a un
estado base superconductor con simetria s* que consiste en la existencia de nodos
dlreccmnales conservando el signo en la funcién de onda de los pares [Hirsch, et al,
1989] Asf mismo, se ha encontrado recientemente que una pequefia interaccién
‘carga-enlace entre segundos vecinos (Atz).puede causar la superconductividad con
: mmetrla d [Pérez, et al., 2002]. En este trabajo presentaremos evidencias de que
una pequefia distorsién en los angulos rectos de la red cuadrada ~correspondiente a
la existencia de At3 podria ocasionar un estado superconductor con espln triplete
~ y simetria espac1al p [Milldn, et al., 2005a].
- Eneste capltulo, dentro del formalismo BCS deduciremos las ecuaciones acopla-
das del estado superconductor para el hamiltoniano (169), incluyendo la distorsién
'y sus efectos en Atg descritos en las seccién 2.2. Dichas ecuaciones acopladas
permiten analizar tanto el estado de espin singulete con simetrfas espacial s* y d,
como el ‘caso trlplete con simetria p. En la primera seccién usaremos el método
‘ van&monal para analizar la superconductlwdad aT =10.En la segunda seccion,
encontramos las ecuaciones de la brecha superconductora aT 75 0 usando el método -
de Bogohubov [Bogollubov, 1958] y Valantin [Valantin, 1958]. En el tercera seccién,
- usaremos las ‘ecuaciones obtenidas en la seccién previa con el fin de realizar un
“estudio comparativo entre los estados superconductores con simetrias s*, p y d.
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Superconductividad a T =0

3.1 Superconductividad al =0

A continuacién presentamos el marco tedrico que permite una descripcic’)ri unificada
de la superconductividad con espin singulete y triplete dentro del formalismo BCS
en el cual se consideran los pares que tienen momento del par nulo, es decir,
k; + ks = 0, donde k; es el vector de onda del i-ésimo electrén, ya que dlChOS
pares forman un condensado méds estable [Bardeen, et al., 1957]. De esta forma, el
hami].toniano [Ec. (30)] se reescribe como

CH= ZekckackU—I———Zka 1Cht _k, +€—k,0'Ck 0 (37)
kU kkl N
CTO'

donde N, es el nimero total de sitios. Este hamiltoniano lo podemos aplicar
independientemente a una funcién de onda de pares con espin antiparalelo

1BZ ‘
1WA = T (e + vy )10). | (38)
. k
o paralelo ;
' 1BZz/2
Up) = T (e onecl oy ) e + wieely o 10), (39)
k ‘ ‘

donde la Condicién de normalizacién conduce a
il + e =1, (40)

- por lo cual |v|* y |Ju|* son las probabilidades de que el estado k esté ocupado
y desocupado, respectivamente. Noétese que para el caso de espines paralelos, el
producto en la Ec. (39) debe restringirse a la mitad de la primera zona de Brillouin

(1BZ/2), debido a que estamos suponiendo que cada par se forma con estados [k, )
y | =k, &), por lo cual si tomamos en cuenta la primera zona de Brillouin completa

estarfamos consuierando cada par dos veces. Para regular el nimero de partlculas
promedio (N) incluimos el término uN donde p es el potencial qu1m1co Yy N es
el operador del nimero total de particulas. Debemos minimizar (W ,\]H ,uN W)

~con respecto a vy donde el subindice A representa los casos de espines paralelos

(A =P)y antiparalelos (A = A). Primeramente analizaremos el caso A = A por
medio de la ecuacién [Thinkam, 1996]

S(UalH —uN|Ta) =612 (eolk) — m)vi + 5 Z Viwukvuwve | =0, (41)
, k S W
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Supercbndﬂctividad[a T=0

donde, en nuestro caso, £y(k) es la relacién de dispersién dada por la ecuacién

(175). Asi mismo el potencial de interaccién Vy s queda determinado por la Ec.

~(170) donde usaremos la condicién de centro de masa del par en reposo, ie 2q = 0.
El desarrollo de la expresion (41) nos lleva a la ecuacién [Pérez, 2002] de la brecha

energéticaa T =0 :

ViaeAa(k')

— —_— s 7 42
N, Kk’ 2EA(k’) ’ (42)

Aylk) =~

donde

Ba(l) = 1/ (eo(k) — )* + A4 (k) 43)

y las expresiones para uy, vy en términos de las energfas son

1, )
e = \/2 (-2 | “
_ 1 £(k)
- con §(k) = (eo(k) — ).
La ecuacién [Pérez, 2002] del nmimero de particulas es
| 1 ek —p - |
1= ~ ; AR | (46)

dondé n = N/Nj es la densidad electrénica

‘Para el caso de espines paralelos desarrollaremos la minimizacién &(¥ p]H -

' ,uN N p) detalladamenie ya que este caso no es tratado en los libros de texto. Sin
- embargo, como veremos es completamente andloga al caso de espines antlparalelos
~ Podemos hacer uso de los resultados [Ecs. (278) y (288)] del Apéndice D, para
aplicarlos al hamiltoniano de Hubbard [Ec. (169)] | | |

5(‘11}:1]2[-—/,5]{”@1:) =¢ |2 Z(Eo(k) - /L) Z Wk kK — Wk kn)ukvkukfkaf s
k ° kK
| 47

donde hemos usado el hecho de que

N = (Up|N[Tp) =2 v}. (48)
k
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- Nétese que en la Ec. (47) aparece tinicamente la parte antisimétrica del potencial

de interaccién (W v — Wy ) v las sumatorias se efecttian sobre toda la zona de
Brillouin, por lo que para el primer término de la Ec. (47) se ha d1v1d1do por 2,
mientras que el segundo por 4,

Como en el caso anterior de espines antiparalelos, el estado superconductor
es coiagideradp como un estado variacional, por lo cual el valor de expectacién
§{(Up|H — uN|¥p) toma un extremo (mfnimo) para ciertos valores de ux ¥y vk.
Para encontrar dlChOS valores buscamos la condicién de minimizacion de la Ec.
(47) con respecto a v ‘

o i 1 1
) l:z {2(6 (k ) — )’Ulzcu + E[(l - Uﬁu)ﬂiu]z Z(Wk”,k’ - Wkn’~kr)ukr?)kr}}

k!l ;k,
1 —v2+(1— '
== 2(50(1{) - ,LL) + = N ( _1_) Z(Wk’k/ — Wk,_k/)uk/vkn = O, (49)
‘ s [(1 LA
| 1 (1-2
= 2(eo(k) — .u) N _(___UkZ_I > Wik — Wi )usetie = 0, (505
| s [(1—vR)uil? |
entonces ‘
. 1 (1—2ud) ' (1 —20v)
2(50(1{)“/1) =T T 1 (Wk,k’—Wk,—k')Uk'ka = ‘———TAP(k):
Ns [(1 - o)) ; (1= vihi®
(51)
donde hemos definido
| 1
Ap(k) = A (Wk K = Wi i )i v - (52)
La Ec. (51) puede reescribirse como
4 , (50(1{) - M)Q) g(k) 1 — 53
”“(1+—_————A§D(k) ) —vi(1+ A%(k))+ 0. - (83
L2 1 Ab(k) + (eo(k) — u) A?»(k)
':”‘f““fzi\/;( MO+ @l
Si se define: ‘ .
Bp(k) = [(eo(k) — )2 + AB(K)]2, (58)
entonces
o2 — (eo(k) —p)® 17, _ lealk) = iﬂ -
Y = ‘zi 4E%(k) 2 ! Epk) |’ (55)
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Descripcion Unificada a T # 0

Obsérvese que la misma relacién de v para el caso de espines antiparalelos es
obtenida [ver Ec. (45)] y por la condicién de normalizacién, uy tiene también la
misma expresién en ambos casos. Continuando con el desarrollo, de

Ar9 = - ]\1[ S (Wise = Wi o) — i), (56)
obtenemos i
2500 =~ WiV |00~ Pty - G - LS E )
—> 8p(k) =~ 53 > (Wi = i) [1 (5“%‘;(1;)“)1 5,
— 2pl) =3 (e = Wi me”((l;)) (57)

La Fc. (57) corresponde a la de autoconsistencia de la brecha superconductora
para el caso triplete a T=0 dentro del modelo de Hubbard. En general, dicha
ecuacion tiene una restriccién debido a que el potencial quimico (i) podria variar
en funcién de la densidad de particulas (n) [Hirsch, et al., 1989]. Por lo tanto,
las Ecs. (57) (48) deben satisfacerse mmulténeamente Esta ltima puede
- reescribirse utilizado la expresién (55)

1 < leo(k) — 4
n——l——ﬁs-z-——Em-. ’ . (58)

- Los sistemas de dos ecuaciones autoconsistentes (42), (46) y (57), (58) son vali-
dos tanto para huecos como para electrones,. Asf dadas T y n podemos encontrar
vy Ax(k) con A= A, P. Como veremos en la siguiente seccién la simetrfa de los
potenmales de interaccion Vi ¥ Wy w podria determinar la simetria de la brecha
superconductora (Ap(k)) donde ahora el subndice 7 representard a las simetrias

s , pod.

3.2 Descripcién Unificada a T # 0

Cuando realizamos un &Gtudio general de la superconductividad singulete o triplete,
un hamiltoniano generalizado tipo BCS que considere a los estados de par |k,o;—k, ¢')
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Descripcion Unificada a T # 0

tendria la expresién [Mineev, et al., 1999]

H-uN = Hy+ Hpy= (59)
‘ : i 1 Nt ot
> leo(l)—pl cf oo + 3 D Vsl Kty o6l st aC w0,
k,o k. k'
a8, p

donde Vg, (k, k') = (~k,a ;k,B8|Hins|K', A ;—X', ). Asi mismo, la antisimetria de-
los operadores fermi6nicos nos lleva a las propiedades de simetrfa del potencial de:
Interaccién

Vg u(k, K) = =Vaapu(=k K) = =Vag ik, —k') = Vi ga(K', k). (60)
- Los elementos de matriz también satisfacen la condicién de hermiticidad [Tsuneto,
- 1998] ‘
| , oK) = Vi as(K' k). | (61)

La teorfa BCS supone que la formacién del estado superconductor se da median-;

~-te un superposicién. coherente de pares de electrones, el cual se forma a partlr del
: estado normal en el que los valores de expectacién

Fas(k) = {caC-ks),
| B0 = (eda 6
son distintos a cero. La amplitud de par [Fag(k)] es antisimétrica bajo permutacion
de particulas, es decir :
o Faa(—k) = —Fus(k). (63)
A continuacién discutiremos c6mo la amplitud de par se transforma bajo rotacig’)n’
en el espa,cm de espin. Para una particula con espin 1/2, la matriz unitaria (&)

que rota el estado de espfn por un angulo infinitesimal 66 alrededor de un eje
especificado ‘por un vector unitario n es

R=i—|—in-%56’, N )

donde & = (04,0, 0,) son las matrices de Pauli dadas por

(U)o (LT ) (5 0)

- Entonces la amplitud del par se transforma como

clzﬁ(k) :RmRﬁnF (k) =ﬁavF g& (k)Rgﬁ (66)
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Descripcion Unificada a T # 0

Como —o, o g, = o7, se encuentra que la amplitud de un par con cualquier

estado de espin [F(K)] se transforma como
F'(k) = F(’k)+%59 n o F(k)—F(K) 0, o 0]
- F(k)+%56’ n [0 F(k) 0,~F(k) o, o] o,. 67)

- Para el caso de espin singulete, la amplitud de par es invariante bajo rotacién en
el espacio de espin, esto es

FO(K) =F (k) i gy, (68)

ya que a = 1. Asi mismo, en el caso de espin triplete la amphtud del par se
, transforma como un vector es decir,

FO k) =F(K) -io g, | (69)

Dentro del formalismo BCS, la formacién del estado superconductor se analiza
considerando la aproximacién de campo medio sobre los pares de Cooper, es decir,
el hamiltoniano de la Ec. (59) puede reescribirse como

Hyr = Y _[eo(k)—4l CL'JCk,o-i-E Z Vapau(k k') x
k.o kk’
B u

[Fﬁa(k) ( 'y Olckﬁ Fga(k))] [FaalK)+ (cwac—ip — Fru(k))]

~ ) leo(k)—pl el poro + 5 > Vsl K)[Fau(K)eh od 5+

Ko KK
B
Fio(K)cwaeowu — Fo (k) Fou (K], o

En general ‘el potencial de interaccién puede reescribirse separando: las partes par
-~ (V®©) e impar (V(O ) en el espacio de momentos como

Vapou(kK) = 5(5ax5ﬁu—5au56A)V”(kak')

1 , ‘
+5 (Oardsu + Sandsn) VO (k, k), (71)
donde ‘ ‘
| VE(—k K) = V(K k) = V(K K) (72)
V(K K) = Vi, -k = —-VO(k K). (73)‘
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As{ mismo, la brecha superconductora [A,s(k)] se puede definir como

Aop(k) == 3" Vagou(k, K) Fau(K) (74)
i k' Au
y consecuentemente
Z Viuap( (K. k (k,) (75)
K A

por lo que A,3(k) es una funcién impar ante intercambio de particulas, es decir,
Ans(—k) = —Aga (k). | (76)

En analogla con la amplitud del par, las brechas superconductoras para el caso

singulete [AM (k)] ¥ triplete [A®) (k)] -con espines de los pares bien definidos-

pueden definirse como

| AV K) = AD(K) i oy, (77)
y N ,
| AB (k)= A¥(K)-i o 0y, - (78)
donde usando la ecuacién de (76) se tiene que
AWk Zv 9k, k') F(K), (79)
y |
A® (k) = Z VO (k K)F(K). (80)

Usando la deﬁmmon de la brecha Superconductora [Ec. (74)], la ecuacién (70)
~se convierte a '

HMF = , ;QZ go(k (Ckacko C‘kac‘k") 22 colk

) > [ s (Kl a5 + Als(K) e racis + Aaﬁ(k)Fga(k)} .(81)

k.o,

- Es conveniente expresar esta ecuacion en forma matricial, es decir,

Huyr = - ZCkEka-l- kz:ﬁAka,ﬁFkﬁa 22 eo(k)—p},  (82)
fonce oK) -tl0es Bus(l)
— | oK)=l Oap af (83)
5“ { &) —leo(k)~4 ]
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Descripcion Unificada o T £ O

es una matrizde 4 x 4 y

Ck,T

= Ck, Ck,|
Ck = [ CT * J = CT . (84)

—k,a _‘_—ksT

C x|

~ El hamiltoniano de la Ec. (82) puede diagonalizarse usando una transformacion
unitaria de Bogoliuboy, la cual no afecta las propiedades de anticonmutacién y
transforma los operadores fermidnicos ck o a nuevos operadores fermionicos dy q,
es decir,

‘ ék = Uka, (85)
- donde :
Uk,ap Uk,
U= . . , (86)
K [ U _kaf U-kap ]
- d
Dy = { dtk‘ﬁ } : (87)
-k,

- slendo Uk o8 Y Uk.op Mmatrices de 2 X 2 en el espacio de espin, las cuales quedan
determinadas como [Mineev, et al., 1999] | :

B0 + (o) p)lbes
V1Bo(1) + (o) —p))? + A2 (k)
Uk, = — ’ Ak,aﬁ ; . (88)
V1Ba (1) + (e0l)—1)]? + A3 (k)

En las ecuaciones (88), E,{k) es la energfa de excitacién, es decir, la energia
requerida para romper un par en el estado k con simetria 1. Para el caso singulete
tenemos

B, = /(coll - + (80T = fleo 0= + B2lgl0F, (o9
con 1 = S*, d. Para ‘el caso de espin triplete '
B,(K) = y/ (o)) + [AD M = /(o)) + AZP(,  (90)

con n = p. Bn la ecuacién (90), P(k) es un vector antisimétrico ya que A® (k)
es la parte espacial de la brecha superconductora.

Definiendo C B (k)6 0 :
_ 7 aff ,

= u{kéaﬁa

uk,aB =
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se cumple la identidad [Mineev, et al., 1999

Z éliffkék = Z DLEka, ) (92)
k k

1 ~ ~ 1 1
5 2 DiBDe = 53 By(R)dadia = 5 3 By(k)d-wad'y,
k k,«x ko

1

= > Ey&)d] ke - 5 > By (k). (93)
k,a : ko

- Asi, el hamiltoniano de la Ec (82) toma la forma

HMF—EO+ZE d;r{adka, (94)
k,a
ldonde el término - , ’
Y Aaﬂ bl + = Z{(ao(k)—u) - E,(k)), (95)
k a3 k,a

es la energfa del estado base.

Por“ otra parte, usando las transformaciones de Bogoliubov [Ec. (85)] la am- .
phtud del par puede expresarse en términos de los nuevos operadores (dk.~), esto
s

Frk) = {(ercoin)

= < {Z(Uk,mdm + ’Ukde_k,f,)} [Z(u~k,u6d-—k,6 + ’U—k,yﬁd}:,é):l > .

5 s
(96)
- Para simplificar esta vltima ecuacién usamos las siguientes propiedades
Ukas = Ukdag,  Vkag = ~VU-k0B8a; ; - (97)
(droatics) = (df 4"y 5) = O, (98
¥y ‘ ,
‘ (dl odics) = ap — {dicpdla) = fidas, (99)
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donde hemos considerado que el ntmero de excitaciones (dk odx.o) Obedece a la
estadistica de Fermi-Dirac

fk = f(Eﬂ(k)) = Eq{i) . | (100)
e kpT + 1
Asi obtenemos que
Au(K) .
k) = —ww 1—-2f)="B"201 —2f). (1i01)
,\p,( ) k k,/\y,( fk) 2En(k)( fk)

Después de sustituir el resultado anterior en la Ec. (74), llegamos finalmente a la
ecuacién de autoconsistencia para la brecha superconductora

A / Af\u(k)
K u
Para el caso singulete
AM(k) = Z V(K K) (1= 2e) ALK, (103)

z\/£2<k> + A3 g()

donde 1 = s*, d, mientras que para el caso triplete

AO) = - S VO K)— =2 @) (104)
| T L 20/€2(K) + A2 [P()]?

con 7 = p. En ambos casos usamos la definicién £(k) = go(k) —
En resumen, hemos encontrado la ecuacién que determine la brecha supercon-
ductora con espin triplete [Ec. (104)], la cual puede reescribirse para un potencial
-dé interaccién arbitrara [V (k, k)] como
1 AGN(K)

(3) —_ L N A I AV . ! 1 1
A =7 ?V(&k) Ve, =K)=V (= K)+V (=k —K)

(1-2fw)-

(105)
Esta tltima ecuacién serd nuestro punto de partida para el anslisis del estado
‘ ,superconductor con espin triplete.

3.3 Simetrias del Estado Superconductor

36



Simetrias del Estado Superconductor

3.3.1.Simetria p

~Aplicando al potencial de Hubbard Wy o cuyos pares tienen centro de masa en
reposo (q = 0), es decir, 1V (k, k') = W%Wk,kr,o, la Ec. (105) puede reescribirse
Ccomo '

| 1 | AOK) B &)

AR = N W — W o =W +Wer ) tanh =&
: '( ) 9N ka< kk k,—k k.k k, k‘) ng(k/) 2ksT
1 LA®K) Ey(k') |
== ——N; E (Wk,k’ — Wk,‘kf)m')— tanh ﬁB_j: (106)

k/

- donde se ha utilizado las propiedades Wiw = Woy_w y Wi _w = W_y v para el
‘caso particular de la Ec. (171). |

 Si consideramos una distorsin de los dngulos rectos de la red cuadrada, entonces
el potencial Wy toma una forma especifica que estd dada por la Ec. (171) yen
consecuencia la Ec. (106) se convierte en

1 1% Vo
A (3) _ = 2 1Y g / + ') —
A¥(K) I T{Z{ 5 Bl —K) - 5 Bl + K) + 288 [cos(kza + Kj0)

cos(kza — kya) + cos(kya + kya) — cos(—k\a + kya)]
—2Aty (cos(kya + kya) — cos(kza — ka) + cos(—ka — kya) —

AR B
20— : 107
cos(kmq‘ kya)l} () tanh SesT (107)

Para simplificar esta expresion utilizamos las identidades trigonométricas

cosa+cosfB = QCosa;ﬁ,cosa;ﬁ, (108)
cosa —cosfB = —2sina—2l—ﬁsina;ﬂ, (109)
es decir
cos(kza + k,a) — cos(kza — kya) +
cos(k.a + kya) — cos(~kLa + kya)
= —2sin(ksa) sin(k,a) — 2sin(kya) sin(ka), (110)
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por lo tanto, la Ec. (107) se reduce a

- Af) = "'z‘ﬁg Z{ ~ Bk + K] — 4(AH — ALy) x
| BNK
[sin(kza) sin(k,a) + sin(ka) si’n(kya)r]}%p(l({lf)) anh ﬁ;klkT ),111)

- Dado Que 63 = (Atf — At;)/2, proponiendo la brecha energética tipo p de la
siguiente forma , '

A®(k) = A, [sin(kga) + sin(kya)] k. (112)

'y sustituyendo la expresién de S(k) [Ec. (22)] en la Ec. (111), esta tltima se
transforma a ,

| Apgk)k, = _ENE ZVCOS z0) + V cos(kya — kya) —

Vcos(kma + kia) — V cos(kya + k,a) —~ 855 sin(kya) sin(kya)

! ! !
Dy, Ey(K)

B, (&) T (113)

+803 sin(k}a) sin(k,a)] x

f"do‘nde g(k) = [sin(k,a) £ sin(kya)]. Como k, y k. son vectores unitarios perpen-
- diculares a la red cuadrada, entonces son 1gua1es La Ec (113) puede reescribirse
- como ~

Aygk) = —Apsin(kza) f://s Z [sin®(kLa) + sin(k,a) sin(k;a)]F(k')

FA,sin(kya) - Z [sin® (k) + sin(ka) sin(kja)] F(K)

49

+A, sin(ka)— Ne

3 Z [sin®(k]a) £ sin(k;g) sin(k.a)] F(K)
AZ Z [Sinz(k;;a) + sin(k;a) Sin(k’ya):l F(K')(114)
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~ donde F(K') = & (k,) tanh ?k(lfr) es una funcién invariante ante intercambio de k,
y k , por lo tanto

Aygk) = [(J:T/S ¥ 3133) A, s1n(ﬂxa) + Apsin(kya) (]tf/g F éj\%)] X
. Z [sin®(k.a) % sin(k.a) sin(k;a)] F(k'). (115)
ki

Finalmerite, obtenemos

| (V F 443) - . . 1 E (k)
1] = —~ 73 : ‘
Vs Zk: [sin®(k.a) + sin(k.a) sln(kya)] Ak tanh ST
| (116)
donde
E, (k) = \ﬂ&'g(k) — w4 A2 [sin{ka) :i:sin(kya‘)]r‘), (117)

siendo eg(k) la energfa de una sola particula [Ec. (175)], la cual dentro de la
‘aproximacion de campo medio puede escribirse como

go(k) = (% + 4Vn + 2(to + nAt) {cos(ka) + cqs(kya)] 4 (118)
| ‘ ‘2(t'+ +2nAt]) cos(kra + kya) + 2(t + 2nAt3) cos(k.a — kya).

Por otro lado, para sistemas de muchas particulas interactuantes, la estructura
- de bandas en el esquema de una sola particula depende de la intensidad de la inter-
'acmén En consecuencia, el potencial quimico cambia su valor y para temperaturas
~ finitas -tomando en cuenta la estadistica de Fermi-Dirac- la Ee. (58) se convierte
en :

leo(k Ep(k)
n—1=— NSZ p(k Ao thBT (119)

Hasta el momento hemos analizado los dos estados de espin paralelo del estado
superconductor con espin triplete, a continuacién investigaremos el caso triplete.

' con espines antlparalelos Para ello, consideremos la parte antisimétrica del po-

‘ stepc1al de la Ec. (170)

V o) __

e =7 (Vi = Vieow — Vo + Vg w), (120)

'rmln-*
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Stmetrias del Estado Superconductor

y utilizado las propiedades Vj v = V_y 1 y Vo i = V., obtenemos

1 Vv N vV , ~
At[B(k)+Ak)~B(-k)~-B(-K)]+ |
Sustituyendo esta expresién en la Ec. (106) en el lugar de (W v — W), 1) pero

usando la misma simetria de la brecha energética superconductora [Ec. (112)],
- obtenemos

e D50 -] 061+ Atk —1) = 5tk ls0¢)
+24t[cos(kza) + cos(kya) + cos(kya) + cos(k,a) —

cos(kga) — cos(kya) — cos(kba) — cos(kya)]g(k’) +

2At7 [cos(kza + kja) — cos(kza — kja) + cos(kya + kya) —
cos(—kya + kya)lg(k') — 2At5 [cos(kza + Ky a) — cos(kza — ka)

+ cos(—kLa — kya) — cos(k,a — kya)]g(k') Yk, F(K'). (122)

Dpg(k)k.

Simplificando la ecuacién (122) anterior observamos que ésta se reduce precisa-
‘mente a la ecuacién (107). De este modo, obtenemos que para el caso triplete
de espines antiparalelos se obtiene la: misma ecuacién de la brecha energética su-
‘perconductora {Ecs. ~ (116)] que el caso de espines paralelos. En consecuencia,
ilos tres estados de espin triplete [Ecs. (28)] pueden ser descritos por las mismas
ecuaciones [Mineev, et al., 1999)].

En la siguiente seccién analizaremos las ecuaciones del estado superconductor
- para las simetrias s* y d.

3.3-.2.Simetrias sy d

- Como hemos visto, el hamiltoniano de Hubbard generalizado a segundos vecinos
'nos permite, al pasar del espacio real al espacio reciproco la Ec. (14), encontrar

 de manera natural los potenciales de interaccién entre particulas con espines an-

tiparalelos y paralelos. El desarrollo anterior para el canal p puede reahzarse de

manera similar para las simetrias s* y d.

~ Es sencillo mosftrar que tomando en consideracién la asimetria Aty en las di-
recciones x * y respectivamente, las ecuaciones acopladas para las simetrias s* y

d, no cambian [Pérez, et al., 2002}, viéndose reflejada la dependencia de d3 en la
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Trelacién de dispersién de campo medio [Ec. (118)], la cual a su vez es invarian-
te ante cualquier tipo de simetria superconductora. Para el caso de simetrfa s*,
consideramos la brecha energética [Hirsch, et al., 1989] de la forma

Ag (k) = Ay + A, [cos (kya) + cos(kya)l (123)

y el potencial de espmles antiparalelos [Ec (170)]. Asi el conjunto de ecuaciones
acopladas son - :

As* :—~ (V + 4At3) (IzAs* + IlAs) - 4At (IlAS* + .[[]As) 3 (124)
y ; | ;
Ay = U (LA + LA, — AAt (IA, + LA,), (125)
donde |
[cos(k,a) + cos(k, a)] E, (k)
N Z 2F, b\ SksT, ) (129

s1endo N, el mimero to'tal de sitios,

\/ (eo(k 2+ AL (k) (127

y co(k) estd dada por la Ec. (118). De esta forma, las Ecs. (124), (125) junto
con la siguiente ecuacién que determina el potencial quimico

g lsel—p  (Ee(k)
n—1= N 4 B (&) nh(szBTc , (128)

forman un sistema de tres ecuaciones acopladas para el canal s*. Adicionalmente,
la condicién de transicion superconductora Ay« (77) = 0 lleva a las ecuaciones (124)
y (125) a la ecuacién | ‘

1= ~Uly— Bl — 2L, = (BU = M) (LI, — I7) - (129)

donde 5 =V + 4Ats y A = 4At. Por ello, para el cdlculo de 7T en el canal s* solo
~-es necesario resolver dos ecuaciones acopladas [Ecs. (129) y (128)]. ‘

El caso similar al propuesto en el modelo BCS es aquel que tiene los siguientes
valores de pardmetros: t = —1, ¢ =V = At. = Aty = 0y U < 0, el cual
-corresponde a una brecha energética con simetria esférica s que no depende del
vector de onda k.

- Por otra parte, en las ecuaciones acopladas correspondientes a la simetria d, se
propone la siguiente expresion para la brecha energética [Pérez, et af., 2002]

Ag(k) = Agcos(kya) — cos(kyal . (130)
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En este caso la ecuacién de la brecha energética para la simetria d es

(V F 4Ats) 5 1 Ea(k)
l=—-————"r-—= — —
A Ek [cos?(k.a) — cos(k,a) cos(kya)] o) tanh kT (131)

la cual deberd resolverse simultdneamente con la siguiente ecuacion

e(k Ei(k)
n—1= —= . 132
% (70 (132)
102k g;% s-wave A
2 DDDD : 2l
§ 3 o ]
L Q P
. % & d-wave
— 107F % o” E
= . I s
5 s o % = 3
— [ o ® j
jan] L] 4
X ® o
10 3 A J
* % p-wave
10-5 . R L . ‘. PR B | —
0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0
n

Figura 4.2.1 Temperatura critica del canal $* (circulos abiertos), P (circulos sélidos) y d (cuadrados
abiertos) como funcién de la densidad de electrones (72), para €l sistema t6=-0.45|t01, U:Sl‘to],
V::&:Q, At=0«5|t0|, At3=0,05\t0| ¥ 63=0‘051f0'\.

Es interesante enfatizar que las ecuaciones (116) y (131) son iguales, excepto que

Aty v [cos?(kza) — cos(kza) cos(k,a)] son para la superconductividad con simetria

d, mientras 83 y [sin®(k,a) + sin{k,a)sin(kya)| para la simetria p [Pérez, et al.,

2005]. Asi mismo, se puede observar que las ecuaciones que determinan la super-

conductividad con simetria s* también son muy similares. Esta simetrfa entre las

ecnaciones para s*, p y d, nos brinda la posibilidad de formular una teorfa unificada
para la superconduct1v1dad anisotrépica.
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Simetrias del Estado Superconductor

Como un ejemplo de la competencia entre los tres tipos de simetria estudiados
anteriormente, resolvimos las ecuaciones correspondientes en cada caso y obtuvi-
mos las curvas que se exponen en la figura 4.2.1, en la cual podemos observar
el comportamiento de la 7, con la densidad electrénica (n), para los valores de
pardmetros ty = —0.45 [to], U = 8lto|, V = 6 = 0, At = 0.5 [tg], Ats = 0.05 [to| ¥
03 = 0.05¢o].

Nétese que para cada curva existe un valor éptimo de:la densidad electrénica
{nep) para la T, es maxima, a pesar de que se localiza en valores diferentes de n. En
particular, los valores de n,, para las simetrias p y d se encuentran en la regién de
- electrones y la de huecos, respectivamente. Este hecho concuerda con lo observado
experimentalmente en SroRuOy y en los 6xidos superconductores de alta Ty

- En el préximo capitulo estudiaremos con mds detalle las propiedades del estado
superconductor con simetrfa p, el cual constituye el tema central de esta tesis..

43



Limite Fuertemente Correlacionado

Capitulo 4
Superconductividad Triplete

En este capitulo se presentaran primeramente una solucién analitica del estado
superconductor con simetria p para el limite diluido y fuertemente correlacionado,
dentro del modelo de Hubbard en una red cuadrada con distorsién infinitesimal. En
1a segunda seccién se presentard un método alternativo para determinar el potencial
quimico del estado superconductor. Por ltimo, se presentarén las principales
propledades de la superconductividad con espin triplete, tales como T, Ag/ 2kgT,,
asi como la variacién angular del espectro de excitacién.

4.1 Limite Fuertemente Correlacionado

Una de las mayores expectativas de los trabajos tedricos en el tema de la su-
perconductlwdad es encontrar una solucién analitica del estado superconductor,

~sin.embargo si ésta existe no debe ser trivial. En esta seccién mostraremos una
. solucién analitica de las ecuaciones (1168) y (119) para obtener el valor de la
brecha energética (A,), la temperatura critica (T,) y la razén de la brecha ener-
gética (2Aq/ kBT ), en el limite diluido (n — 0) y fuertemente correlacionado
[fo(k) — 0.

Partiremos de la serie de Taylor de FE. (k) para A, << 1, esto es

Byk) = /lea(k) — i + AZ sin(kea) + sin(kya]”

Af; [sin(kza) = Sin(kya]2 |
leo(k) — { 1+ 2Tl } . (133)

12

Usando la propiedad 1/(1 + z) ~ 1 — z se tiene que

(134)

11 | _ Ablsin(ksa) £ sin(kya)]Q}
Ep(k)  leo(k) — 4l 2[eo(k) — ‘
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Entonces, cuando T' = 0 y en el limite fuertemente correlacionado [go(k) — 0], 1a
ecuacién (119) puede reescribirse como

. sg(k) ] B 2[sin(kma)isin(kya)]2
nolo= 27r //| { B 2 [eo(k) — 41° }dkmdky

60
: A2
~ signo(u) (1 — —) (135)

22
En la ausencia de interacciones electrén-electron, el limite £9(k) — 0 implica que
- ¢ — 0. Entonces, cuando se enciende la interaccién atractiva, se propician la
formacién de pares y la condensacién superconductora, por lo que se espera un
potencial quimico (i) del estado superconductor negativo. De la Ec. (135) y
considerarido p < 0, se tiene que :

— AP

- Utilizando el desarrollo de Taylor de E,(k) [Ec. (134)}, laEc. (116) se transforma
. , ;

(1386)

1 — (V:F453 // sin®(k,a) :}:sm(k a)sin(k,a) «
(k) — ]
182
, kga) % sin(k,a)]? ,
1 azleind O ) dkdk,. (137)
( ool — P |
Para el caso de V = 0 y £9(k) — 0, obtenemos
| I /[ sin® (k,a) :l:sm(kma) sm(kya) y
18Z ,
( | _ pelsin(kse) + sin(kya)] ) dhodk, 138)
P 252 ‘ ;

Nétese que los signos =+ en la tltima ecuacién se derivan de la orientacién de la
‘distorsién, sin embargo, ambos casos conducen a un mismo valor de la brecha
- superconductora para una |d;| dada, por lo que analizaremos nicamente €l caso
del signo superior, Evaluando las integrales de la Ec. (138) obtenemos ‘

e
| = _% (1 _ %2_;2.) , (139)
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Limite Fuertemente Correlacionado

Sustituyendo la expresion de u dada en la Ec (136), se obtiene
53 V2 ( 1 ) , (140)

Por otro lado, en el caso de T' = T, se tiene que A,(T,) = 0 y la ecuacién (119)
toma la forma

o ranN? [ (o) ~ ) leo(k) — 4l
n—l——(z—ﬂ;)’f E%Wt nh—OZkBT—u’dk dk,. (141)

1BZ

Considerando g9(k) — 0 obtenemos que

n—1 = (%)Q/ftanhz\k;;‘ dk,dk,

1BZ
= tanh 2le|’[ (142)
y entonces ;
|u| = 2kpT, tanh™'(1 — n). ‘ (143)

- Para encontrar la expresiéon de T, partimos nuevamente de la Ec. (116) con
A(T,) =0, por 10 cuaJ

sin?(kya) + sin(k,a) sin(k,a) lea(k ) n
—(V F é3) y i
(V¥ 4d3) /f 5 k) a tanh hsT. dkydky,
, ‘ (144)
.y tomando gg(k) — 0, obtenemos
6 = N[ / / 2
1 = tanh ks k k kxdk,
i a '!kBT sin*(k,a) + sin(k,a) sin(kya)] d
182
LI '
— tanh — (145)
{1 2kpT. :
Finalmente, usando la Ec. (143) encontramos que
ble  __(1—n) (146)

8y tanh™*(1 —‘n)'

Por 1ltimo, analizaremos la energia de excitacién de las cuasi-particulas (Ap),
la cual se define como el valor minimo de E,(k) [Ec. (117)] evaluada en el anti-
~nado [Monthoux et al, 1994]. Asi mismo, mostraremos una expresion del cociente
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2A0/kpT, en el limite fuertemente correlacionado [go(k) — 0]. En dicho limite
la Ec. (117) puede expresarse como

E,(k) =\/[8n53 sin(kza) sin(k,a) — p)” + A2 [sin(kza) + sin(kya))’. (147)

El mifnimo de esta ecuacién en la direccién antinodal se encuentra en (3, 5-}, por
lo cual

E, (% %) :\/(smsg — 1) + 4A2 . (148)

y sustituyendo la Ec. (138) en la expresién anterior, obtenemos que

_ Tom A, 2 )
Bo=E, ( 3o =) _\/ (8n53 - _\/ﬁ) +4A2, (149)

Ahora sustituimos la Ec (140) en esta iltima expresién, obtenemos

A, = {snag‘—* 2v2nb; (1 - % } +4 {2\/2?53 (1 _ 9—”)}

N 4
o~ 205 (]_ — 9_71) . (150)
4
Para encontrar €l cociente 2Ay/kgT,, usamos las Ecs. (150) y (146), por lo cual
21n (32 |
28, _ 2 (%) o , (151)
k‘BT (]. — ?’L) 4 ‘

donde hemos usado la expresién tanh ™ (2) = 2 In[(1 + 2)/(1 — 2)].
' Hasta aquf hemos visto que existe una solucién analitica que describe €l estado
‘ ‘superconductor con espin triplete en el limite diluido y fuertemente correlacionado.
Con el propésito de estimar el grado de precisién de las soluciones numéricas del
sistema. de ecuaciones acopladas (116) y (119), mostramos en las figuras 4.1.1(a),
(b) 'y (c) las graficas -lineas punteadas- de las funciones A, [Ec. (140)], T [Ec.
(181)] y 2A¢/kpT, [Ec. (151)], respectivamente, asi como las correspondlentes :
- soluciones numeéricas -circulos abiertos- de un sistema con valores de parémetros ‘
b=t =At=0ty =6 =U=V =0.
- Ademds, podemos notar que 2Aq/kgT; en el limite diluido y fuertemente corre-
lacmnado es independiente de los pardmetros. De hecho, observamos en la figura

411 que en el limite de bajas densidades, 20/ kpT. alcanza valores muy al-

tos comparados con 3.57 que fue predicho por la teorfa BCS y decrece cuando la
densidad de electrones se incrementa. Por otro lado, es importante enfatizar la

47



Determinacion del Potencial Quimico

universalidad de las ecuaciones (140), (146) y (151).

) T T T T T ™
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Figur’a~4.1.i. Resultados numéricos {circulos abiertos) de (a) la brecha supercoﬁductora del canal-p
' (Ap), (b) temperatura critica (%) y {c) razén de la brecha energética [2&0 / (k‘BTC)] contra la
concentracién de-electrones (71), con 53%:0‘ y-los otros parametros del hamiltoniano igual a cero, en

comparacién con las soluciones analiticas (lineas punteadas), valido para 1. — 0.

4.2 Determinacién del Potencial Quimico
 Las ecuaciones (116) y (119) se deben resolverks’imulténeamente para determiﬁar ,

el potencial quimico (p) y la brecha energética superconductora (Ap) o en su caso
- la temperatura critica (7). Dada la naturaleza trascendental de estas ecuaciones
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“hemos empleado el método autoconsistente para resolverlas, el cual consiste en
evaluar una solucién inicial propuesta y las ecuaciones generan nuevas soluciones
de siguiente generacién hasta que se cumpla un criterio de convergencia. Sin em-

- bargo, este proceso aplicado a ecuaciones simultdneas que involucran integrales

~ muiltiples resulta ser extremadamente costoso en tiempo de cémputo, tipicamente
~ se requiere de 72 horas para encontrar una 7. 'del orden de 100K  utilizando una
. Compaq AlphaServer SC45. Ademsds, dicho tiempo aumenta exponencialmente
cuando decrece T, es decir, con la capacidad de cémputo actual resultaria practi-

- camente imposible encontrar una solucién con T, ~ 1.5K observada en SryRuOj.

- 'Cabe mencionar que este problema es comtun en teorias desarrolladas dentro del

formalismo BCS generalizado que considera g como una variable que debe deter-

" minarse simultdneamente con otros pardmetros del estado superconductor. - Esta

‘dificultad nos ha obligado a buscar un método alternativo para disminuir significa-
" tivamente €l consumo de tiempo de cémputo. Hemos encontrado numéricamente
que el potencial quimico obtenido de la densidad de estados de una particula
[D(¢)] -en la aproximacién de campo medio- se acerca al correspondiente valor de
‘1 obtenido de las ecuaciones simultdneas, como se apreciard en la figura 4.3.1. Pen-
samos que dicho método funciona con precisién necesaria puesto que 7. pequefias
~ corresponden al régimen de interacciones débiles, como se muestra a continuacién
para el caso de simetria s. A 7 = 0, el nimero total de electrones (V) puede

escribirse como |

N = / D(e)de, (152)
donde Er es la energia de Fermi en el esquema de una particula y;deritro de la

aproximacién de campo medio. Por otra parte, el valor de expectacién del nimero
de particulas en el estado superconductor esta dada por [Rickayzen, 1966]

N:(@A'N‘@A>‘;Zvﬁ, (153)
k,o
y usando la Ec. (55) ;
o _1[, _el)—n 164
“=5 1" |’ (159

obtenemos

ell) — 1 ] ‘ ~ (155)




Superconductividad con simetria p

Reescribiendo la ecuacién (155) como una integral en el espacio de energia, se

tiene que
D - —
N= f () il . (156) -
(€ —p)? + A

Integrando por partes obtenemos ‘

10 €— [ |
N = [ de / de' D(Y | == . (157
y N B e
Dado que

10 eomw AN
206 Jle—ppp+Ia,f 20— p?+AZE

se asemeja a una funcién Lorentziana y usando la expansién de Sommerfeld [Ashcroft,
1976] se tiene que

©
N = /de’D(e’)

—o0

+ O(A/ |u))? ; (158)

Como Ay << |p| y la densidad de estados en el intervalo entre i y Er tiene poca
- variacién, se tiene que [Marder, 2000)

‘ I
N:/ﬁdﬁﬁzN+D@ﬂm~&& (159)

. —00

- por lo tanto

En-otras palabras, el potencial quimico del estado superconductor se puede estimar

a paftir de la energia de Fermi de una sola particula dentro de 1a aproximacion de
campo medio, hecho que fue confirmado numéricamente en nuestros cdlculos. En
la siguiente seccién, mostraremos las principales caracteristicas del estado super-

cond{uctor con espin trlplete y simetria espacial p dentro del modelo de Hubbard
‘generalizado.

4.3 Superconductividad con simetria p

En esta seccnén se presentan los principales resultados que hemos obtenido. en el
estudio de la superconductividad con simetria p. Estos resultados son obtenidos
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empleando el método discutido en la seccién anterior que permite cuantificar el
. potencial quimico y reducir dos ecuaciones integrales acopladas a una sola. Por
ser ecuaciones trascendentales utilizamos el método de Newton-Raphson para
encontrar la solucién. Asi mismo, las integrales sobre la primera zona de Brillouin
se realizan utilizando el método de Simpson con paso variable y se requiere de una
particién del orden de 10° para un criterio de convergencia de 107% y 7, ~ 10K.
‘Todos los cdlculos numéricos se han realizado en doble precisién y algunos de ellos -
fueron verificados empleando cuddruple precisién.

4.3.1.Temperatura Critica

La condicién de la transicién del estado normal al superconductor estd determi-
nado por A,(T;) = 0. Los resultados de estos célculos se muestran en la figura
4.3.1 para los valores de V = At0‘= Aty = 5 = 0, ty = —O3|t0{ v 03 = 05‘t01,
. (cuadrados), 0.375]ty| {circulos), 0.25tg| (tridngulos hacia arriba), 0.2|to| (tridn- -
gulos hacia abajo) y 0.125|¢o| (rombos), en comparacién con las soluciones de las
ecuaciones acopladas (116) y (119) indicadas por lineas sélidas para los casos
de d3 = 0.5 y 0.375|tg|. Como se puede observar, el método que desacopla las
ecuaciones mencionadas anteriormente estima correctamente el potencial quimico
. del estado superconductor, ya que conduce practicamente a los mismos resultados
obtenidos a partir de las dos ecuaciones acopladas. :

- Notese el cambio de hasta cuatro érdenes de magnitud en 7 para un rango
‘angOsto de la densidad de electrénica. En el recuadro de la Figura 4.3.1; la T,
del estado superconductor de los canales p y d con n = 0.61 (n = 0.5) como una
funcion de Atz son respectivamente exhibidas como circulos negros (grises) abier-
tos y solidos para 63 = 0.375/to|,también como tridngulos negros (grises) abiertos
y s6lidos para §3 = 0.2[ts|. Obsérvese que para grandes valores de At; la su-
- perconductividad con simetria p es suprimida por el estado superconductor con
simetrfa d, donde este dltimo depende ligeramente de los valores de d3 (ver circu-
los y tridngulos sélidos en el recuadro) debido a que 3 solamente modifica eo(k)
en-la ecuacién (118). En efecto, para n << 1 la superconductlmdad con simetria
des supnmlda y ¢l estado superconductor del canal p viene a ser el estado base
atin para 63 << At. Adicionalmente, los resultados muestran la existencia de una
méxima temperatura critica (72°**) en una 6ptima densidad electrénica (Mop), los
cuales son respectivamente graficados en la Figura 4. 3.2, ambas como funcién de
43, donde el lfmite cuando 5 — 0 corresponde a n,p ~ 1.3, muy cercano al valor
eSperado del llenado de la banda ~ del SrsRuQ, [Oguchi, 1995] [Singh, 1995].
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‘ Figura 4.3.1 La temperatura critica (1) contra la densidad de electrones (1) para
V=At=At3=6=0t=-03 ]t()‘,‘ 03=10.5 ]tol (cuadrades), 0.375 lfoi (circulos),
0.25 ‘t0| (trigngulos hacia arriba); ‘0.2#0 ‘ (tringulos hacia abajo), 0.125 Ifgl {rombos) y arbitraria
U. E}I',r‘écuadr‘o muestra la variacién de T, contra Ats para los canales d y p,k representados respecti-
vamente porkciﬁr‘culos negros (grises) abiertos y s6lidos, c‘on‘53 = 0.3751%1 yn= 0.61 (n = 0»5)5
asi como tringulos negros (grises) abiertos y sélidos para , 53‘———‘ 0.2{750‘1‘ yn = 0.61 (n”=,0.5);
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Superconductividad con simetria p

'4.3.2.Potencia1 Atractivo

Con el objetivo de entender la existencia del mdximo en la temperatura critica
(T=), estudiaremos con detalle en esta seccién la energia potenc1a1 promedio
entre particulas [Millan, et al., 2005b] definida como Wy = (¥|H;n| ¥}, donde
Hipy es la parte de interacciénelectrc’)n electrén del hamiltoniano [Ec. (266)] y
|¥) es la funcién de onda del estado superconductor [Ec. (265)]. Dicha energia
nos proporciona informacién sobre la energfa requerida para destruir el estado
superconductor. En el Apéndice D hemos desarrollado las férmulas necesarias
- para cuantificar esta energfa [Ec (288)], la cual dentro de la aproximacién de campo
medio se transforma a [Rickayzen, 1966]

WT = 16%4/[ sin (k,a) sin (k,a) -+ sin (kya) sin (K,a)] x

R [
\/ 1- —Em_\/ 1- dewdkydkwdky

_8 // sin (ka) sin (k,a) + sin (ka) sin (kya)]

el — 4 £ () — .y
\ﬁ— &W\/I de L dkydk,dk,, (161)

doncle se ha utilizado la Ec. (65) y la condicién de normalizacion [Ec. {(40)].
En las figuras 4.3.3.(a), (b) v (c), mostramos respectivamente la dependencia de
Tc, Ay y Wr con respecto a n, para V = At = 0, th = =0.3|tgl, 3 = 0.375lto|
y. Atz = 0.75|tg|(circulos), 0. 5lto{ (tridngulos hacia arriba), y O (tridngulos ha-
cla abajo). Obsérvese que en las figuras 4.3.3.(a) ny, = 0.52, 0.55 y 0.61, (b)
nep = 0.528, 0.592 y 0.64, y (c) nop = 0.524, 0.592 y 0.64, para Alg = O75|t0}

0.5tp| y 0, respectivamente en cada figura. Cabe mencionar que los resultados
‘presentados en las figuras 4.3.3.(a) y (b) son obtenidos usando las dos ecuaciones
acopladas [Ecs. (116) y (119)], mientras que la figura 4.3.3.(c) es obtenida de la
Ec. (161). Nétese como n,, para Ap précticamente commde con el de la energia
potencial —Wr y es ligeramente diferente al correspondlente a la 7., hecho que
- podria deberse a que A,y —Wr son calculadas a T = 0 a diferencia de la ﬁgura
4.3.3.(a). :
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Figura 4.3.3 (a) Temperatura critica (1), (b) brecha superconductora (Ap) v {c) energfa potencial
promedio (W) contra densidad de electrones () para V' = At = 8§ =0, to= —0.3 o],
At3= 0.75 |‘t0 , {citculos), At3=’ 0.5 ]‘t()’ (trisngulos hacia arriba) y. 0 (triangulos hacia abajo), con

' ' o 3= 0.37 lto’ y U arbitraria.

%)



4.3.3.La Brecha Energética

8 A T T = T —T
10
__ o8
<
6 i S" 0.6} |
L—a 0.4
<
o L 0.2t 4

20k,

0 —

0.0 0.2 04 06 0.8 1.0
T/T | ‘
[

Figura 4.3.4‘Dependencia de la tempefatura de la razdén de la brecha energética {QAO / (k BTc)] para.‘ ‘
el caso p—wave {circulos) de la figura 4.3.1 con V' = At = Atz= 6 =0, th= —0.3|to],
dg= 0.375']%' yn = 0.61. El caso S-wave (linea sélida) con U = —2.5 !t@) y tp= —0.3 \tgl

En la figura 4.3.4 mostramos la razén de la brecha energética (2Aq/kpT;) y su
dependencia con la temperatura para el mismo sistema de la figura 4.3.1 con
83 = 0.375|¢g} (circulos) y n = 0.61. A fin de hacer una comparacién con el
estado superconductor con simetria s obtenido del modelo de Hubbard con U ne-
gativa, mcstrames en la misma figura 4.3.4 la razén de la brecha energética para
un sistema con U = —2.5|t], th = —0. 3|t| y n = 0.61 (linea solida). En el re-
“cuadro de esta figurs podemos ver la razén normalizada de la brecha energética
(Ao(T)/Ao(0)) para los mismos sistemas que el de la ﬁgura principal y podemos

observar como el comportamiento para el canal p es diferente al del canal s, donde
éste ultimo corresponderfa a un s1stema del tipo BCS.
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Superconductividad con simetria p

4.3.4.E1 espectro de excitacién
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Figura 4.3.5 Brecha energética de excitacion de cuasiparticulas (Ao) como una funcién del dngulo
‘polar para V=At=§ =0, g = 04eV, t{)= —0.12eV, Atz= 0.2V, §3=0.15e¢V con
arbitraria U y densidades de electrones (a) n = 0.5, (b)) n = 0.6 y (c) n = 0.7.
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A fin deilustrar la simetria del estado superconductor con espin triplete, mostramos
-en las figuras 4.3.5 (a), (b) y (c) el espectro de excitacion esperado para el canal
peon Vi =At =6 =0, ty =0.4eV, t; = —0.3to|, Ats = 0.5]tp] and b5 = 0.375|to]
~ con arbitraria Uy densidades de electrones n = 0. 5, 0.6 y 0.7,.respectivamente,
en funcién del dngulo polar 8 = tan™* (k,/k,) y alrededor del punto {r, ), punto
en el que se encuentra el mdximo de E,(k). En estos espectros se muestra que de
una simetria p con una linea nodal en 135° [ver figura 4.3.5.(a)}, podemos pasar
a otra simetria con tres lineas nodales [ver figura 4.3.5.(c)] conforme n aumenta.
,Evidentemente la orientacion de la linea nodal dependerd del signo de 83, €l caso
expuesto en las figuras 4.3.5 corresponde al signo positivo, mientras que para el
€aso negatlvo las lineas nodales estarian rotadas 90 grados :

- Enresumen, la e}qs‘renma de una brecha energética superconductora (A,) y una
brecha de energia en el espectro de excitacién de cuasi-particulas (Ag) -ambas con
simetria p- nos permiten’ concluir que la superconductlwdad con espin triplete en
una red cuadrada con acoplamlento débil entre plano y plano puede ser orlgmada
por una distorsién infinitesimal de los dngulos rectos de la misma.
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Conclusiones

En este trabajo de investigacién hemos abordado el problema de la correlacién
electrénica dentro del modelo de Hubbard. En particular, hemos analizado con
detalle el apareamiento electrénico y la superconductividad con espin triplete. El
primero se resuelve de mianera exacta mediante el método del espacio de esta-
dos, el cual permite tratar el problema como uno de "impurezas de enlace". Los
principales resultados de esta primera parte son las siguientes: '
1) Una distorsién infinitesimal a los angulos rectos de la red cuadrada produce

un desdoblamiento de los estados degenerados apareados con simetria p y uno de
esos estados puede pasar a ser estado base del sistema. |

2) Para el caso de electrones,; dicho apareamiento se presenta a partir de una
distorsién infinitesimal.

3) En cambio, para el caso de huecos, el apareamiento con simetrfa d es favore—
cido y una distorsién finita se requiere para que uno de los estados apareados p
- pueda pasar a ser estado base

-4) La energfa de amarre y la longitud de coherencia de los pares tiene un com-
:portamlento lineal con respecto a la magnitud del pardmetro de distorsién és.

“En la segunda parte del anslisis hemos seguido un formalismo generalizado
de 1a teorfa BCS, considerando que todos los electrones pueden participar en la
' 'superconductlwdad Los pr1nc1pales resultados son: :

1) La solucién analitica en el lfmite diluido predice un comportamiento indepen-
diente de la correlacién ds, tanto para 7. como para A, y el cociente No/2kpT..

2) La existencia de una concentracién electrénica éptima (n,,) para T, maxima.

3) El comportarmento de la razén de la brecha energetlca con la temperatura

- es dlferente que el de la teona BCS y alcanza valores superiores a 3.52.

4) Los espectros de e KCIt&CléIl del estado superconductor con espin triplete mues-
tran una simetria p en la regién de una densidad electrénica {n) menor que 1y, ¥
una simetria més ‘compleja paran > Top.

5) La existencia de un estado base con simetria p en competicion con los estados

con simetria 5%y d predommantemente en la regién de n < ng’;), donde n(p) es la

concentramén electrémica, optlma del canal p.

En resumen, esta 1nvest1gaC1on doctoral ha sido para mi una motivacién al haber
adqulrldo los principios basicos de la teorfa cuantlca de sélidos 'y aplicarlos a un
fenémeno especifico, como es el caso de la superconductlwdad anisotropica.. Asi
mismo, he tenido la oportumdad de desarrollar con todo detalle una teoria cudntica
dela superconductlwdad con espin trlplete dentro del modelo de Hubbard. Pienso
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que la metodologia utilizada en esta tesis podria eventualmente aplicarse a otros
fenémenos cooperativos en sélidos, tales como magnetismo itinerante, ondas de
densidad de carga y de espin.

De los resultados obtenidos se puede concluir lo siguiente:

1) La bisqueda de la solucién del estado superconductor se simplifica enorme- -
,mente utilizando el nuevo método propuesto para desacoplar las dos ecuaciones
~simultdneas del estado s uperconductor con espin triplete.

2) La superconductlwdad con simetrfa p puede inducirse por una distorsién
- infinitesimal en la red cuadrada. Esta p051b111dad la hemos predicho por primera
vez a partir del modelo de Hubbard.

; 3) Los primeros resultados obtenidos de la competencia entre superconductlw-‘
~ dad con espin singulete y triplete, sugieren una descripcién unificada de estos dos
tipos de superconductores en base a una interaccién del tipo carga-enlace a segun-
dos vecinos (Atg).
Por dltimo, a pesar de que en esta tesis la investigacién de la superconductividad
se realizé sobre una red cuadrada, creemos que el acoplamiento entre plano y
- plano podria ser crucial para la ocurrencia de dicho fenémeno. En efecto, los
primeros resultados al introducir un acoplamiento en esos planos muestran una
disminucién de 1 debido al aumento de la energfa cinética de las particulas. Asf
mismo, cabe mencionar que el método empleado en esta tesis podria aplicarse en
la descripcién de los superconductores no convenc1ona1es tales como los cupratos
SUperconductores yel S 'rgRuO4

60



Apendice A
Transformacién al Espacio Reciproco

- El hamiltoniano de la Ec. (14) puede escribirse como

ﬁ:ffto+ﬁt;,+fo+ﬁv+ffAt+ffm3, (162)
donde
=1 Z cZ oCios (163)
<i,5>,0
Hy =ty Y chg, (164)
L L8> >,0
fo =U Zﬁ’iﬁﬁ'i,i; (165)
. 1% .
v=" Z A, (166)
<ig> ‘
Hpao= At > cjolfu o +Ri0), (167)
f <ij>,0
}7
Hyy=20ts Y 0, / (168)
<@ l>, <G>,
<< 5>>0

donde o y to podran tomar valores positivos o negativos dependiendo del material
superconductor.

- 'Como veremos més adelante, transformando al espacio k cada uno de estos
términos se llega a

—
E EQ ckﬂ' Cka-+

]L
¥ f
N, Z Vi"k/’qckﬁanT Clktq,) C—K+al Cki+qr T
* kW a0
1
t ’f )
N kkz Wi a%k+q,0 C=k+q,oe C-K+a.o Ck'+qo; (169)
!q! .

siendo. 2q el vector de onda del centro de masa de los pares. Cuando existe una
anisotropia de los saltos a segundos vecinos de una red cuadrada como la expli-
cada en la seccién 2.2, obtenemos los potenciales Vi w q ¥ Wi o entre pares de
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electrones con espines antiparalelos y paralelos, respectivamente, dados por

Viwq = U+V Bk —K)+ At[B(k + q)+8(—k + q)+B(kK'+q)+58(—k'+q)]
+At [y(k+q, kK + q) +v(—-k + q, —k' + q)]

+At5[((k + q, k' + q)+{(~k + q, —k" + q)], - (170)
¥
|4 ! + '
Wewa = 0} Bk —k') + At7y(k+ g,k +q)
+At;¢(k+ q, k" + q), (171)
donde
Bk) = 2[cos(kza) + cos(kya)], (172)
v(k,X') = 2cos(k,a+ k,a)+ 2cos(kla+ kya), (173)
C(k, k) = 2cos(kza — k,a) + 2cos(ka — kya). (174)

La expresion para la relacién de dispersién es
eo(k) = 2tg]cos(k,a) + cos(kya)] +
| 2t cos(kza + kya) + 2t_ cos(kgza — kya). (175)
En las ecuaciones (170), (17 1) y (175) hemos hecho la distincién de los saltos a
segundos vecinos t.. y At de acuerdo a las direcciones (k, %k, ) respectivamente,

donde las mismas definiciones para t ¥ At3 como en la seccién 2.2 han sido
consideradas.

Desarrollaremos cada término del harmltonlano [Ec. (162)] utilizando las siguien-
tes relaciones [Maham, 1990] a fin de: pasar al espacio reciproco

do = Z e*Fic (176)
\/—
Cie = ﬁ ge‘*k'Rick,a, a7 |
5k~ K) = Zeﬂk R, (178)
Para el primer térfnino de la Ec. (162)
iy = toe N g; ekRig= W Ricl oo (1’79)
<i,§>.0
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debemos considerar que el sitio j es primer vecino de 7 escribimos R; = R; + R,
donde R, es el vector que une R; con R;. Con esta terminologia obtenemos

. 1 o o ‘
Hto = toﬁ Z et(k—k )'Ri e—lk’.RCcL,Uck”U’ (180)
kK,
(i,0
por lo que
ffto =t Z e’ik'RCcLack,g. (181)
k(o ,

~ Para los primeros vecinos R; de R;, podemos escribir R; = R; + R, donde las
coordenadas de los dos primeros vecinos en la direccién de &, son (a,0) y (—a,0).
Para la direccién k, tenemos (0,a) y (0, —a), entonces

Z: e~k Re o —ilkasky)(a,0) 4 o~ ilkz ky )(—a,0) + e—itk;;,k_,,}((],a) +e_i(kx;ky)‘(0,—a)
C ' .
= 2cos(k,a) + 2cos(k,a), (182)
‘por lo tanto |
Z 2tofcos(kza) + cos( ya)]ck Uckg, (183)
ko

el coeficiente de los operadares aparece como el primer sumando en go(k) de (175).

A contmuacmn analizamos el segundo término de la Ec. (162) El desarrollo
de este término es similar al’ anterior, Hto, con la tnica diferencia de que ahora
R; = R; + R, donde R, denota a los 4 segundos vecinos-de cada sitio 7, las
coOrdenadaS de los dos segundos vecinos en la direccién de (kg ky) son (a, a) y
" {—a,—a), ansdlogamente para la direccién (ke, —k,) tenemos (a,—a) y ( a,ad),
‘ donde a es el paré,metro de la red. Obtenemos entOnces

N 1 . o
kR —ik’R.
Hy = to— E gk Rig=t Jchckf,a

f i ge>,
kKo

1 ' k!
_ N Z pilk—K' )R, —ik B”’Ckgck',a

iy
kX o

= 1 Z e_ék'R”ch’gck,a. : (184)
7.k
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Podemos distinguir dos sumandos, ¢/ para la direccién (k;, &) y t_ para la direc-
cién (»kx, k,), por lo cual dado que

Ze—ik.n,, - 6fi(km,ky)¢(a,a) 4 e ilkeky)e(—a—a) 4 ~ilkaky)ea,~a) 4  —ilkaky)e(~a,a)

= 2cos(kza + kya) + 2cos(kza — kya), (185)
-entonces
I;l'té =2t/ Z‘cos(kma + kya)ci,gck,a + 2t Z cos(kza — kya)c;f(,ack’a. (186)

k,o , ko

Los coeﬁmentes de los operadores aparecen como el tercer y cuarto sumando de
eo(k) en la Ec.(175).
Hasta el momento se han desarrollado los termmos de dos operadores cuyos
coeficientes aparecen en la relacién de dispersion [Ec.. (175)]. Continuaremos con
los términos de cuatro operadores

Hy = UZNQZ e‘kmckTZe_‘k' ‘ckrTZek” Ckrrlz —ik" R o |

k” Kk
U k—k/+k"—k"-R, t 1
= ~3 Z 2( *Cy TCk/ 1Cr lemi
i,k,k',‘k”,k”
‘ U ‘ ! 1" ney f t 3
= ‘N Z 6(1{ -k + k" — k )ck,TcklvTCR",lckI,,’l‘ (187) ’
Kk Kk

- :Aqul’ proponemos un cambio de variable de tal forma que
| k-kK +k'—k" =0, | (188)
escogiendo
k=p+q K =p'+q, k' = —p+q,k” = —p +aq, (189)
que cumplen con' la condjcién (188), por lo que

F _ T
Hy = =+ § : Cp+q,16p'+a,1¢ piq,lC-p'+ail
p,p q

_ i
= E E :Ck—}—q,TCk'-*-anc—k-'—q,lC—k'—%l
kk’,q

kk',q
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Este término corresponde a uno de espines antiparalelos y serd tomando en cuenta

en Vigq. Es de esperarse que el caso triplete de espines paralelos no depende de
U (ver Ia figura 1.3.2).

- Del cuarto término de la Ec. (162) se obtienen tanto términos con espin paralelo
como antiparalelo

P v

HV = nimn;
= = > (g +0) (A1 + 7y )

= = Z fuigfiig -+ i A+ Rigfy 4 iy, (191)
<l,]>

El término de espin antiparalelo seran tomados en cuenta en el potencial Vi,
el cual corresponde a [Perez 2002]

V =N Z Ak Ck+q 10 k4q,1C-K'+q,lCk'+q, T (192)
kX' A,
donde
Bk — k') =2cos(k.a — k a) + 2 cos(kya — k;a) (193)
Para los espines paralelos ’
) = Z (Risfyg + Riifs))s : (194)
<ing> '
~ V 1t 177 1177 .
P k-R; i k'R, k" R; .t —ik"R
H‘(/ ) == _2N2 Z 62 C Te t R’zCk/’Tez jckn"Te ¢ JCk”’yT +
<i,j> :
k kf kll kfll
|4 ik-R; —ik’ Ry K'R; i ik R |
‘2N? D i e gy 1@ i), e Rigen ), (195)
<ig> . '
k ,k, , k" ’kl‘ll
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~ Nuevamente consideramos los primeros vecinos R; de R;

A (P) o V L k—k'—%—k”——k’” R ik —keR
HV = W E e"( ) 1,61( ). CCI(,TCk’sTCI{”,TCk"'”:T +
k,E;/, :f(iﬁm
V " i(k—k’+k”—k”’)-R- i(kll;k,’I)QR T . T .
W . € - e Cck’lck/,icku’icku/,i, (196)

<hj>(
k’kt',klliklll

por lo cual

F(P) |4 , i(k" k" )eR

Hy ' = N Z Sk — K + k' — km)ez( ) CCL,TCk’,TCL”,TCk’”aT +
Z’ﬂC

k,k',k",k”l
Z ; d-(k —K +K — km)ei[ku__km)-Rc CL,ick’,icL’,ick'”vi’ (197)
i ‘

k,kl il’J/ ,k’”

v
- 2N

Si realizamos los cambios de variables de acuerdo a (189) esta tltima ecuacion se
~transforma

.V

— i(—p+a—(—p'+q)eR, .} ‘ f :
Hy W = o Z ol pta (—p'+q)e! CCh i q1Cp'+a 1l piq 1Coptal +
- piPla |
V N 7 " L
, —pta—(—p'+q)eR, .} R ;
% Z ell=pta—(—p'+q)e O P+l piqiCopital
- pPa
_ VY i(p'—p)eR, . f : ;
T 9N Z € Cp+q,16p +9,1C-ptq,1C-p/+al T ‘
b
V i(p'—p).RC T . T ‘ (198)
2N Z € Cpta, 1P +a.Cpiq, 1O~ +al- ' '
¢ , ,
p.p'.q

En esta tltima ecuacién podemos hacer cambios de indices y tomando en cuenta
que. ' ‘

D TR = 3K/ k), ‘ (199)
¢
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- ya que R, corresponde a los primeros vecinos, tenemos

5P _ VN 4 ; T
o = 2N Z’B(k’“k)Ck+q,TCk'+q,TC-k+q,TC—k'+q,T+
k1k’3q ’
Vv o
—_ i LY AT 1
2N Z /B(k —.k)ck—i-q,l ck’—}—q,l C—k-{—q,lc—k'ﬂ-q,l
kk'q ,
v
- 2N Z s (k,_k))c;r(-f-q,o'Ck""Q:UCT—k—f—q,a-c—k’-Fq,U: (200)
kK, q,0 ’

reacomodando los operadores

~ (P V ’
H{(/P) = ;EN Z B(—2k)cL0ck,., +
: T kgo

2N Z Ak Ck+qa T—k+qac K+qoCkitqo. (201
kk'.q,0 .

- El coeficiente del primer término de esta ecuacién se anula. Efectlvamente de la

 definicién (193) observamos que la integral de 5(—2k) sobre g en la primera zona.

de Brillouin es cero. Para el término de cuatro operadores su coeficiente lo hemos
: conmdyerrado en €l primer sumando de Wy 4 en la ecuacién (171)-
Por su definicién, €l término de At de la Ec. (162) no podré proporcionar tér-
‘minos para el potencial triplete ya que la restriccién de espin contrario es impuesta

‘en el paréntesis, Sm embargo, corresponde a uno de espines antiparalelos [Pérez,
2002] ;

Ha = 353 180t @) +A(—k + g+ BK+a) +B(-K+a)
ki.q .

ot k :
XCy 4 q,1Cktq, C—K +q,LCk'+al (202)

y serd tomado en cuenta en Vicy o
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Para el dltimo término de la Ec. (162) tenemos

kﬁAts = Al Z \/——Z ZkBﬂCka\/—Zeﬂkl Ttk o

<g,l> <J,l>
<<Li,i>>,0
]. ik”' ——v,k”' R
—— € t
(\/j\]’s ; l T ,-‘_ — ; Cl T
+At3 GZkRLC € —k jck/‘
Z 73 e e
<<‘L _7>> U’
]. 1. 4L
(TR S (203)
Kkt 1y

donde R; = R; + R, y R., denota a los 4 segundos vecinos de cada sitio 5. Las
coordenadas de los dos segundos vecinos en la direccién de (k;, k) son (a,a) y
(~a,~a), andlogamente para la direccién (k.,—%,) tenemos (a,—a) y (—a,a),
dondle a es el parametro de la red. anslogamente para los primeros vecinos R; de
R;, podemos escribir R; = R; + Rg donde las coordenadas de los dos primeros
vecinos en la direccién de k, son (a,0) y (—a,0). Para la direccién k, tenemos
(0,a) y (0 —a) Con estas consideraciones, podemos escribir (203) como

s Atg — 2“ i(k—k"-!—k”—k”')-R;; e‘—ik"R,\, il —K")Re ot SO o 1Cren g+
Ng =
pctoi
Afa‘]\% Y ek K Ry ik Ry il k) Re o Sl o . LG
"
, (204)
v usando la Ec. (178), obtenemos
Hag
= At3~]37; > bk — K + kK" F R Re /0K, 0 Cher 4Gl 1 +
Atgj—\lr—; > Sk~ K+ K'—k")e e ORI Rl e selu iy
|
(205)
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Ahora, realizamos los cambios de variable (189), por lo cual

- 1 ) Pt :
] - Wl —i(p’"+a) Ry ;i(p'~P) Ry of oot ,
Hpary = Aty N }_, € Fre “CptqoCp'+a,0CprqiCoptal T
s pP g
IO

1 — _
AtS]—V_‘ L i(p'+aq) Ry i(p —P) Re of " o

Cp o€ pq 1 C-p'tals (206)
S

pp'.q
1¢.o

desarroﬂando de acuerdo a las interacciones de segundo vecino dado que hay un
prlmer vecino (salto correlamonado)

3 Z e P Ry ilp'—p) Re
Y€
— g UPLtas Py tay)-(a.a) [eé(p;fpx,p;—py)-(a,ﬂ) + ee‘(p’x’—Px,PL'Pﬂ)'(Dﬂ)] +
e—i(p’1+qz‘,p§,+‘qy)-(—av-a)[ei(pi-—pz,p;—py)'(wﬁ) + ei(p’:—pz,p;—py}(&—a)] +
e—i(p;+qm,p;+qy)-(a,fa)‘[ei(p’x—pz,p;—'py)-(a,O) + ei(P;—pzf,p’y—py)'(Ora}] +

e"'i'(P’z+CI1‘aP;+‘QQ)‘(_513)[65(P§:‘anP'y_Py)'(—flao) 4 ei(p;—p:,p;—py)'(&a)]’ (207

simplificando

Z e~ P +a) Ry i(P'—P) R¢
224

= e ta(Petastpytay) | e—talptaz+py+ay)
eia(pa:‘f‘Q:n‘i'DL‘i‘Qy) + eia(P;+Qm+py+qy) +
e~ Petas—Py—qy) | o~ia(Pr+as—Py—qy) |
ei0(Petas—Py=~ay) | eia(p;+qz—py—qy)_ (208)

De esta tiltima ecuacién observemos que los cuatro primeros sumandos provienen
de los saltos en la direccién (k;, k), mientras que los wltimos cuatro de (—k;, k),
por - lo cual deﬁmmos At} y Aty en cada una de ellas respectlvamente De esta

o forma

| Z e~ Hp'+a) Ry Si(p’—P) Re
o ‘ ;
= 2cos(psa + gza + Piya + qya) + 2 cos(pya + ga + pya + gya) +
2 cos(pza + gza — pya — g,a) + 2 cos(pha + gza — pya — gya) . (209)
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'y obtenemos

Hpy = Ath Z [2.cos(pza + gz0 + pLa+ gya) +

PP,q
oo’

2 COS(prCL + 4z + Dyt + Gya )] I:'—i—q O'CP""CLU'CT—p-{—q a"C-P""q ot

Aty — N Z [2 cos( pma+qza+pya+qy a) +

PPsq
oo’

2cos(pya + gza + pya + qya) CL-!—C[,O'CP’-*-%UCT—p—i—q,a’c—P'+q,Cf’1 (210)
utilizando la anticonmutacién de los operadores ‘ ‘
_— T
CHpyy = At;f—ﬁ Z[Z cos(pza + ¢za — pya + gya) +
, P,q,0
~ 2cos(—-pma + ¢za + pya + gya a)cl Chtq.oCpta,e

—At — N Z [2 cos(p.a +qwa+pya+qy a) +

PP,q
o0

2 cos(pya + gza + pya + q:ua)]cL+q,~acT—p+q,a' Cp'+q.0C-p'+qo’ T
_1
At i Z [2cos(pza + 320 + Ppya — an) +
P.q0 ,
2 cos(-——pza + gz.a — Pya — (Jya)] :)—l—q oCp+aq,0

‘ —At3 N Z 2cos(pma+qza—py ~ gya) +

pp,q
G'U

2cos(pma +gza — pya — Qy )]Cp+q, —p+q, o' Cp'+aq,o ) C— ’—}—q,é"- (211
Observamos que
cos(pza — pya + gza + gya) | |
=" cos{pa — pya) cos(gza + g,a) — sin(pya — pya)sin(gza + gya), (212)
pero ademds ' '
cos(—pza + pya + g, + gya)
- cos(—p,a + pya) cos(gza + gya) — sin(~psa + pya) sin(gza + gya)
= cos(pza — pya) cos(gza + gya) + sin(pya ~ pya)sin{gza + ga).  (213)

i
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Sumando estos dos términos nos queda

cos(Pza — Pya + ¢za + gya) + cos(—pya + pya + gza + gya)
= 2cos(pa — pya) cos(g.a + gya), (214)

- al extender la suma sobre g en la Ec. (211) a una intergral en la primera zona de
Brillouin obtenemos que el término cos(gza + gya) se anula ya que

Z: cos(gza + gya) = Z cos(gza) Z cos{gya) — Z sin(q_,,?a) Zsin(qya)

q
= 0. (215)

 Andlogamente para los términos

cos(pza + ¢za + pya — gya)
= cos(pza + pya)cos(gza — gya) — sin(pya + pya) sin(gza — gya), (216)

cos(—pza -+ gzt — pya — gya)
= cos(pya + pya) cos(g,a — gya) + sin(pza + pya) sin(gza — gya), (217)

cos(pza + Pya + gza — gya) + cos(—pga — pya + gza — gya)
= 2co8(pya + pya) cos(q.a — g,a). (218)

Por los mismos argumentos que antes al extender la suma a una integral el término
cos(gza — qya) se anula. Finalmente nos quedan los términos de cuatro operadores
- donde {cpriqoCptae’ t =0, asi que

. 1«
Hpayy = At;ﬁ_ Z [2cos(psa + goa + pya +gya) +

s 7
P:P,q
o0

+2 COS(p;@ +gz0 + pya+ an)]CL%—q,aCT_pa_q,a'C—p’+q,a’cp’+q,6

1 ~ ‘
+At§<ﬁ E [2 cos(pea + gea — pla — gya) +
8§
p7p ’q

oo

2cos(pa + ¢za — pya — qya)c;r)mwacf_p_'_q’g,c_p:+q,afcp/+q,a. (219)
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- cambiando los ndices k = p, k' = p’ obtenemos finalmente

A 1
HAts = At;_ﬁ Z [2 COS(kma + qzQ + k;a' + an)] +

s kk'q
a, 0’

+2 cos(k a+ qza+ kya + qya )]ckJrq C,ch_kJrq H#Ck'+q,0'Ck'+q,0

+At3 N, Z 2cos (kza+ gza kya —'qya).-l-

k k',q
a0’

2 COS(k‘, a+gza k — Gy )}CI(—FC[,O’ T—k—i—q o'C—k'+q,0'Ck'+q,0- - (220)

o Observemos que para el caso triplete de espines iguales deberemos de con51derar

: la restrlccmn oc=do por lo que podemos dividir los términos en

 Hay, LAY SN ‘} [2cos(kza + gza + Kk a + qa) +
: k.k'.q
o#a’

+2 cos(kya + gza + kya + qya )HCL—{—qo‘ ! k+4q0'C-K'+a0' Ck'4q0 T

At;’N y [2cos(kza + gza + k,a + gya) +
kk’,q

42 cos(k’ a+ga+kat+ga )]ck—{—q o T—k+q oC—K+q,0Cki+q0

+At3N Z 2(:08 ma+q¢a—k’a—qy )+

kX .q
- oto’

QCOS(]‘C;G; + qma b kya - qya)]CL+q,acik+q,a'ka’+q,a’ck’+q,a +
1 ‘
+At; N Z[Q cos(kza + gza — kja — gya) +
kk',q
U .
92 cos(k;a + qa — kya — qya)]cfc +qyacJ'_k +quoC-K a0 Ckl a0 (221)

" Los coeficientes de los términos con la restriccién o # o' corresponden al potencial
~ de espines antiparalelos considerados en la Ec. (170), mientras que los de mismos
~ espines se consideran en la Ec. (170).
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Apéndice B
Estados de Dos Particulas

En esta seccion desarrollaremos con todo detalle la solucién del problema de dos
‘particulas en una red cuadrada. Los estados correspondientes forman una red
ctibica en un hiper-espacio de cuatro dimensiones que puede ser proyectada usan-
do el método de mapeo discutido en la seccién 1.3. La red resultante puede ser
numerada, por capas como se muestra en la siguiente figura para las primeras tres
capas.

- Figura B.1 Numeracién de los 13 primeros sitios de la red cuadrada derivada de una proyeccién de un
hipercubo tetra-dimensional. Las lineas punteadas indican las capas consideradas para el conteo de los

estados proyectados.

- De acuerdo al hamiltoniano de Hubbard [Ec. (14)]; la matriz de dicho hamilto-
niano-correspondiente para los 13 primer()s Sitios puede expresarse como se muestra
en la Ec. (222), siguiendo la misma nomenclatura de la seccion 1.3. Para el caso de
dos huecos, se hace la consideracién de los saltos efectivos sefialados en la ecuacion.
ey, o : ‘ |

~ Los resultados de la diagonalizacién de la matriz expresada en la Ec. (222) para
un sistema de 421 sitios proyectados —cor‘respo.ndi‘ente a 14 capas- se muestran en
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las tablas 1 y 2 para electrones y huecos respectivamente. La seccién (a) de la
tabla 1 corresponde a la red cuadrada sin distorsién, mientras que la seccién (b)
corresponde a la red con distorsién. Obsérvese que para el caso de electrones en la
red sin distorsién los estados degenerados con simetria p se encuentran cercanos al
" estado base con simetria s. Al introducir la distorsién dichos estados p se desdoblan

v uno de ellos se convierte en el estado base. En cambio dicho proceso no conduce a
~un nuevo estado base, ya que en este caso los estados degenerados p se encuentran
~lejos del estado base con simetria d: Cabe mencionar que las funciones de onda de

los estados degenerados p en las tablas 1 y 2 corresponden a una base particular

“ya que cualquier combinacién lineal de estas funcién de onda sigue siendo una
solucién del problema. Por otro lado, podemos observar en la tabla 2 que existen
capas enteras con amplitud cero para los estados con simetrfa d y p, sin embargo
hemos verificado que las amplitudes de la sighiente capa no son ceros, por lo cual
*podriamos decir que son nodos de capas. ‘

T U ﬁ;mp ﬁ;mp ﬁ;’mp ﬂ;mp IB_ 0 6+ 0 6— 0 64{_ 0 -

| g v g™ o gTF B, B, B, 0 0 0 0 O

2@;np P v gl 0 0 0 B B, B, 0 0 0O

gt 0 ™V o™ o0 0 0 0 8, B, B, 0

gme gime o g™y g0 0 0 0 0 B, B,

- _ 8, 0 0 B, 0O B, 0 0O 0 0O O B
H=)| 0o 8 0 0 0 B, 0 A 0 0 0 0 O
‘ gy B, B, O 0 0 B_ 0 B 0 0 0 O
o o0 B 0O 0 0 0 B 0 B, 0O 0 O

5. 0 B, B, O 0 0O 0 B, 0 B 0 O

o 0 0 B, O O O 0O 0O BL O B_ O

B, 0 0 B, B, 0O O 0O 0O O B 0 B_

0 0o o0 0 B, B, 0 0 0O 0 O B O

(222)
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; ] {a)
U= 10 ) v=10 T=:1
pIs=0 DIS3I=/0 TP=10.45
TEA=(0. 45 TpE=10.45 '
DELTAO= 0.5 DELTA30=:0.1
DELTA30A= 0.1 DELTA30OB= N
s 0.45 .
valores propios: “ o
. m4.3857322; +4.3736471 ~4.3736471 = ~4.359B144] -4.3422707  -4.3332086
1 -o.0298253 0 o 0 60 -0.0418352
2 0.0579948.  -0,0314634. -0.0000025|  ©0.0073938 0 - 0.,0802074
3 0.0579948 0.0000025: - ~0.0314634. - -0.DG73938 0 0.0802974
4. ' 0.0579948,  0.0314634 0.0000025:  0.0073938 o 0.0802974]
5 0.0579948,  -0.0000025 0.0314634.  -0.0073938, 0 - 0.0802974
6  =0.0741331 4.0308779 -0.030873 o -0,013355  -0,1010937
7 ~0.0705823,  0.0601531 0.0000047  -0,0207268 0 -0.0851014
8 -=0.0741331 ° .0.030873 0.0308779 0 0.013355 - -0,1010537
S -=0.0705823  -0.0000047 0.0601531:  0,0207268 0 ~0.0851014
A0 -0.0741331 -0.0308779 ' ©.030873, [ =0.013355'  ~0,1010937
111 =~p,0705823] -0.0601531° ~0.000004 -0,0207268 0 - -0,0851014
12 -0.,0741331 -0.030873; =-0.030877 0 0.013355.  -0.1010937
13! -0.0705823 0.0000047.  =0.060153 0.0207268, 0. -0.0851014
b}
y=10 .
DIS= 5.00E-02
TPA= 0.5 T
DELTAO0= 0.5
DELTA30A= 0.11 o .
TEF={1 TPEFA=.0.5 ; TPEFB=10.4
valores propios: .
-4.3874436 -4.386511, -4.371673% -4.3610015 ~4.3607436 -4.3538644]
1 0 <0.0244418° -0.0357857. e el T
2 =0.025913 0,04812311 0.0682433°  0,0239714°  -0.0085552]  =~0.0167082
3 ~0,025913 0.0481231°  0,0682433. -0.0238714.  0.0085552 0.0167082
4 0.025513 ©.0481231°  0,0682433,  -0.0239714] -0,0085552 0.0167082
5 0,025913 0.0481231°  0.0682433 0.0239714 0.9085552,  -0,0167082
6 0. ~0,0871844 -0.0912362] -0.0478893 .0 0,0355633
7 0.0481223°  ~0,0619033! ~0.0719959: =0.0458803 0.0237384] . '0.0256561
8. '0.0498518  -0.0671747.  =0.0793207 0 [ [
3 .0.0481223. -0.0619033. -0.,0719959 0.0458803; -0.0237384, -0,0256961]-
0 0 ~0.0571844.  -0,0912362 0.0478893 . 0 -0,0355633
.11 +0.0481223 . ~0.D6180337 -0.071995¢ 0.0458803 0.0237384.  -0,0256961
12, ~0.0498518] -0.0671747  -0,0783207 ) 0 e
13]  ~0,0481223: ~0.0619033  -0.0718959  —0.0458803; =0.0237384 0.0256961

Tabla Bl Los valores y vectores propios para dos electrones en 421 estados proyectados de (2) una red.

cuadrada normal y (b) una con distorsién.
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{a)
u=/10 T=1
pIS=i0 TP= 0.45
TPA=10.45 - o
DELTAO= 0'5 .............. o
DELTA30A= 0.1 .
TEF=0 TPEFA=|5.00E-02 |
valores i H
: -0.6411563] -0.3889817, -0.3823044  -0.380933'  ~0.360833 -0,3783386
1 o, '-0.0045483 o T o o
2/ -0.4779367,  0.0048541  -0.0373473 0 0 -0.0251435
©3©0.4779367.  0.0048541  0.0373473 ° 0 0.02978%
- & -0.4779367  0,0048541° =-0.0373473 ° 0l 0.0251435
5 0.4779367 6.0048541 ) 0l -0.02978%
5 ‘ 0 '0.0695895 0 —0.0338248  0.0338248 °
7 0, -0.0861582 o 0 -0.0663496 0
8 0 0.0695835: O, 0.0338248) - 0.0338248 )
9 0 -0.0861582 0, -0.0663456; o )
10 0 0.0695899 0 0.,0338248° - -0.0338248 e
11 0. -~0.0861582 [} 0 0.0663496 0
12 0 0.bs9589% 0 -0.0338248,  -0,0338248 [
13 0 -o.0861582 0 0.0663486 0 )
S {b)
v=10 T=1
DIS=0.12 TP=10.45
TPR= 0,57
DELTA0=10.5 DELTA20=0.1 o
DELTA30A=10.11 ‘DELTA30B=19,00E-02 &
TEF=0 TREFA=10.13 .. TPEFB= -3 ,00E-02
valopes propios:
] -0.7176516] -0.6298535  =0.6239278. =0.6208733 -0.6161708, -0.6084327
1 ° .0 =0.0047718 o [
2. -0.4409881  0.1810125.  0.0046994 ) -0.0462673  —0,1322691]
3] o0.4a09881°  0.1810125 0.0046994 0 0.0462673 -0.1322691
4, ~0.4409881 11810125 0.0046994] 0] -0.0462673  0.1322691
S 0.44098818 .—0.1B10125]  0.0046994 0 0.0462673  0.1322691
6 0 0~ =0.0777236. -0.0478354 o ) [
1 o 0 0.0806528.  0.0469163) 0 [
) [ 0:  0.0434077: ) 0 0 8
9: [} 0,  0.0806528 -0.0469163! 0 0
10} o 0 -0.0777236.  0.0478354 [ 0
11 o 0. . 0.0806528] -0.0469163 0 °
12 ° 0 0.0434077 o ° [
13 K 0 0.0806528  0,0469163 ¢ °

cuadrada normal y {(b) una con distorsién.
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Apéndice C
;Apareamlento en el EspaC1o Reciproco

En este apendlce se discute algunas soluciones analiticas de la energia de amarre
del par de electrones con espin singulete y triplete para potenciales isotrépicos y
del tipo k - k'. :

C.1 Apareamiento con espin singulete

Vimos en la seccién 2.1, que los coeficientes de la funcién de onda del par singulete
[Ec (29)] satisfacen la propiedad A(k) = A(~k). El hamiltoniano que describe el

sistema estd dado por la Ec. (30) y podemos encontrar £ = (®|H |®)s. Evaluando
H {@)5, obtenemos f

H®)s = > AK"eo(k)el e octn o 10) +
. k,k”,o’
Z A(k”)Vk,k',ch+q,Uc;r<',U’ck’““qs"’cksacL”,T‘c‘Lk”,llo)’ (223)
kK ,q,k"’

0,0’

aplicamos las propiedades de anticonmutacién para fermiones, por lo cual

Hlo)s = > AK)zo(k)d ,(Buirdo,s — Chrg0ro)cl o 10) +
kKo ‘ ‘
1 ; ‘
5 Z .A(k”)Vk,k’,qCL_;.q,chr,dfck’—!—q,a’(6k,k”5a,T - CLI,TCk,o)CT_k//,ﬂO):

kK ,qk"
o0

(224)

entonces

;ﬁiq))S‘ = Z A(k)EO(k)CL,TCT—k,ﬂO) - ZA(—k)ED(k)CLJCT—k,HO) +

Z A Vk K, ck+q Tck’ a’(ék'-f-q kégr 1 CJr klck’+qa )10)
kX' .q,¢

Z A( k)Vk k' qck—!—q chf a./Ck’+q o—/c k T‘0> (225)
2 kX .q,0
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Usando A(k) =A(—k) obtenemos

H|D)s Z A(k)eo(K)e] .y ]0) — > AK)eo(k)], el 110y +
k
5 ZA(k Vi —(teta), qck+q TC (ktq), 10} — (226)
k,q :
Z AK)Vick s G o (On¢+q, 1601 = €l 16010,07) 0],
kk’ 0"
por lo cual

A

H|®)s = Y AR)eo(k)cl 1cl ) 0) ~ S AK)eo(k)dl, ol . ]0) +
k ) k .
5 E: A(k)I/k7'-(k+Cl)=qCI(+q,TCi(k+q),l|O> -

5 ZA Vk —(k+q), qck+q ic—-(k-i-q) TlO) ) (227)
kq ‘

Ahora Compl'etamos el bra-ket y usamos propxedades de anticonmutacién

(@H1B)s = (0] 2409 A(e()e-sscl 0) +

(0 TA* )A(K)eo(k)ex, o 10y +

§<0| Z A" (k + Q) AK) Vi (e a)aC—era) 16 e g 10) +
k.k+q,9

D A+ @) AK) Vi gerayatiora i Chq, [0)(228)
k,—~(k+q)q

. entongces

(B|H|D)s = 2ZA (k) A(k)ey (0]0) +

2 Y A QAR tera(010) +

2 kk+qq

72“ Y A+ QA Vi eraya(010)- (229)
kk+4,q
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Haciendo el cambio de variable k' = (k + q) obtenemos manteniendo implicita la
suma sobre gq '

(®|H|®)s = 2ngJA K+ AK) k’ AX)Vie wq- (230)
kK’

De esta ecuacién deseamos buscar alguna condicion de energia minima, por lo

| que podemos buscar los puntos criticos para F con respecto a A*(k) por el método
de Lagrange

_OE S DAMA" (k) 5 DA* (k) A(K)

0A*(k) dA* = oA Wo-teg = A7(K), )
0 QAMA (K) | 9A"(K)A(K) "
= 2;(1{)—57—- + ; Vi = A (K), (232)
= 2e(k)A(k) + Z AK )WV —10.q = M (K), (233)
= [2¢(Kk) k) + ZA Wi -kq =0,  (234)
donde el pardmetro A representa a la energia del par enlazado. Por lo tanto,
2e(k) = N A(k) = = > AK) Ve —wq- (235)

En general, esta ecuacién no es facil de resolver. Sin embargo, considerando

el caso més simple en el que Vi i ¢ Sea constante negativa (—V;) que representa

" una interaccién atractiva entre los electrones con energias entre el nivel de Fermi

~ y ésta més la méxima energfa fonénica (frecuencia de Debye), la ecuacion (235) se
convierte en ' '

2200 =409 = V. 3~ A0) | (236)

donde la suma sobre k' toma en cuenta la COIIdlClOIl sobre la energfa electrénica
discutida anterlormen’re Obsérvese que V; EA(k’ ) = @ es una constante y susti-

tuyendo en la ecuacién (236), obtenemos

[2¢(k) ~ Al (k)‘ — =V 2;—2—&_(?)—_—/\ (237)
entCrnces‘ a |
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El caso de interaccién mediante fonones, esta tltima ecuacion puede reescribirse
-como una integral
o hop

de’
1=V, N(O) f SN (239)
; 0

- donde wp ‘es la frecuencia de Debye, con lo cual
2 Wiy — A |
NORZ n( ) ) | (240)

o bien
Al —‘ex _2 |- 2hwp ex 2 (241)
P\Noy v T TP TN M) |
~ en el acoplamiento débil N(0) V; << 1, por lo que S

o ; 2

Af(o)lllIf?;»o {1 — exp (— N(0) Vl)} — 1, (242)

lo cual nos dice que la energia del estado del par de electrones con 'espl’n singulete
" (Es) por debajo del nivel de Fermi es

‘ ,ES =\ = —ZﬁwD exp (—.—]\7_(()2)—1/1_) . (243)

C.2 Apareamiento~con Espin Triplete

| Para este caso, cada par ésta formado por los estados k,T v —k, T, por lo cual

. parano consnderar dos veces el mismo par, la sumatoria de {®)¢ [Ec (32)] debers

‘ de correr solamente sobre la mitad de la primera zona de Brillouin, aunado con
. la propiedad de antisimetria de los coeficientes de expansién A(k) = —A{—k). L
evaluacion de H |<I>)T nos lleva a

1BZ/2
H|<I> Z Z A k”)skckgckgckf, Tc*k,,TIO)
ko k7
) 1BZ/2
5 }_4 Z A kH ka’ ck—\—q O'CL’ o' Ck'+q,0"Ck. UCTk” Tc—k" Tto> (244)
kqu K

0'0
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usando las propiedades de anticonmutacién obtenemos

1BZ/2

H®)r = 2 Y AK)erc] el ,10) +
‘k
1BZ/2

Z Z A(k)Vk,—(kJrq),qCLJrq,TcT—(k+q),T]0> (245)
q k

-y redefiniendo el indice k' = (k + q), se tiene que
1Bzj2

H|®)r = 2> A(k)exc) jely 1|0) +
k

1BZ/2

30> ARV -iqClerClie 110)- (246)
k! k o

Completando el bra-ket y usando propiedades de anticonmutacién, finalmente
obtenemos

, . 1BZ/2 1BZ/2
(@H2)r =4 A AR00) +2) " D AK)A®) Vi (00)-
Tk Kk

| - | (247)
Observamos que el resultado es similar que para el caso singulete [Ec. (230)], por.
lo cual, podemos proceder de de la misma forma para llegar a

[2¢(k) +ZA Wiwg=0 (248)

Para el caso de que Vj _y o es una constante negativa —V1,

[26(k) = N A(k) = 3 > A(K), (49

obtenemos una solucién trivial para A(k), ya que la suma 3" A(K') se anula por la
antisimetria de A(k’ ).
En cambio, para el caso de que el potencial de interaccién depende del angulo

entr(, k y k', es decir,

‘ k-k ' ‘
Vk,—k’,q =V - %W, (250).
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donde V1 y Va.son constantes positivas. Por lo tanto, sustituyendo este potencial
en la Ec (248) y transformando la suma a integral, llegamos a la ecuacién

Pel) — N AK) = S Vit wﬁ'—ﬁ‘{ﬁwk')
kf
k k!
- VQTE' Z |k/]A( ). ~(251)’

En esta dltima ecuacién, la suma del primer término es cero ya que A(k') es
antisimétrica. Definiendo

a= —AK : (252) |
> i )

y sustituyendo en la Ec. (251) obtenemos

k-a
Ak TRICIGREEEE (253)
- = e ~
Ahora, sustituimos la Ec. (253) en la Ec. (251) obtenemos la expresién
| k-K Ka
=V ‘ 254
QZ K2 2e(k) = A (250)

Convirtiendo la suma a una mtegral y considerando interaccién electrén-electrén
via fonén, obtenemos

. hwp 2 W
(k-K)(K-a)dY
k- a—N(O) f%_A// e (255)
0 0

Sean k = (kz, ky, k.) y a = (az, a4y, 0), ademsds expresando k' en coordenadas es- -
féricas, se tiene que ‘ ‘

/ ] (k- k') (K-a) d€¥
Ik’|2 ir

= /d /d /sinf (kysin® cos ¢’ + k,sinf' sing’ + k, cos@)

0
{azsinf’ cosy' + aysinf'sing’ + a, cos ')

1 : ; ;
= 3 (kzas + kyay + k.az) ; (256)

82



por lo tanto,

Awp

3 = NOW: / e
2hwp — )

1

= ZNwﬁ@m( (257)

o bien

(B Y (T o

Nuevamente, para el caso de acoplamiento débil [N (0)Va << 1] nos lleva a la
energfa del par con espin triplete (Er)

6
Epr =\ = —2hwpexp (~ (o) Vz) . {259)

"C;3,Caso'general

Por tltimo, presentaremos un andlisis sobre la energia del estado enlazado de un
par con espin singulete, donde A(k) =A(—k), partiendo de un potencial del tipo
trlplete {Ec.(250)] y de la Ec (235) ' ‘ ,

Vak - k' A(k)
k) — M A(k) = ' AL oo Sl 260
[2¢(k) — A A(k) gle(k) + ; ] (260)
Siguierido el mismo camino expuesto anteriormente, obtenemos
= hwp ] ] hwp de
5
= : ~N(0 —_— 261
1 N(O)X/lf[2€_/\]d§+3N( )Vg/ 2o — 3 (261)
0 0
lo que da una solucién del tipo
R N(O) V3. hwp—A, N@OYVa 2fwp— X
= : : 262
1 5 In( Y )+ 5 In( Y ) (262)
por lo cual ,
;o /\(1 — & N0 r—36v1+v'2)),= —2hwpe” O BVIFR) (36v1+v2); . (283)
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en la cual nuevamente para el caso de acoplamiento débil N(0) (3V5 + V5) << 1,
la energia del estado apareado con espin singulete se reduce a (EY)
| El= A = —2huwpe ORI (264)

En este resultado contermaplamos las soluciones singulete y triplete encontradas
anteriormente, dependiendo de los valores de V; y V. Para el caso singulete se
habfa supuesto V4 = 0 y recuperamos la ecuacién Ec. (243), mientras que para

el caso triplete la antisimetria de A(k) anula la primer integral y por ende a V;
obteniéndose la Ec. (259).
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Apéndice D
~Energia del Estado Triplete

En general, la funcién de onda que contiene inicamente pares con espines paralelos
: puede expresarse Como

1BZ/2

]111) = H (uk + Uch_vaCLT)(Uk -+ Ukcik,ic*k,l)m)' (265)
' k

Ademds, consideremos el siguiente hamiltoniano

H=Hy+ Hin - (266)
donde |
Hy = ZEO(R)CLUCk,m (267)
: k,o )
Y
Hig = Y Wigetl oo eorio o (268)
kK oo

'D.1 Término (¥|Ho|¥)

Partiendo de las Ecs (267), (265) y utilizando las propiedades de anticonmutacion
- obtenemos ,

(T Hy| )
1BZ/2 )
= (0] T (we +vwawcaen) e + veawgeois) x
Kk :
1BZj2 ‘ ’
H (uk” + Uk”cik”,’[cL”,T)(uk” + 'Uk"ciku;lci-(u’l) X
k’i#k '

N (uk+ UK 1k ] F UkUICe O ki + Ukcklc——klck,’rc K1) [50 k)cL,aCka’} X
k,o .

(uf + u;,cvl‘[cf_k,lck,l + ukfukcf_k’rckir + QMﬁCkJCT_k,TcLic,k’l)lO), C (269)
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A continuacién, demostraremos que el operador

1BZ/2
0O =

H ('I.ka —+ Uk’ck’,lc—k’,l)(uk’ + Uk’ck’,‘rc—k’,]‘) X
ki#k

1BZ/2 ‘

H (uk” + Uk”CEkII,TCL”,T)(Uk” -+ Uk,lcik”,lclt",l)’

(270)
k"-‘,ék

es el operador unidad, es decir, aplicado al estado vacio ({(0]) da

{0]O = {0].

(271)
Para demostrar esta propiedad, iniciamos reacomodando las productorias en la Ec.
(270), pudiendo expresar a O coma
| 1BZ/2
A 2 2
O = H (Ui + Ui Vhe Cre,1Cte = User Ui G, | G, Vi Crr Lo, Cle 0K, 1) X
Kk'#£k
2 2
(uk/ + ’Uk/'Uk/,C_k/,lCL;,l + 'I.Lk/'Uk/CT_kijCL,’T + UleT_k,,Tck/,Tc—kl,ch/,l)
' (272)
y desarrollando los paréntesis, obtenemos
1BZ/2 :
O H (uk' -+ uk,’u,k/’{)k/CT_k,’lCTk,’l =+ uk'Uk’Uk'Ck’,Tc—‘k/1TC——k’,TCk’,Tc—k’,lck',l + )
K'#k
i f 2 (B B "
Ui Ui Vi Cger 1€ 1 1 Vi Ui Vi Cle L O LCper 1€ 1 Coier, L O
2 2 2 '
?ﬁww%u&«udwﬂi¢+uwwﬂmﬂ4¢wL¢WMT+
ui'ﬂlz,(’cfk’,Tck’,T,c4k',lc1l:(’,l + 'Uﬁ/Ck"lC_kl,lef’TC_kI,TCT_k/,TCkrﬂTC_k/’le/,i),
(273)
el cual al aplicarse al (0}, puede simplificarse a
‘ 1BZ/2
0jo =

<0| H (ui/ + uklvklvafCk/,TC_k/,TCT_k/’TCL)YTC_k/’lCLI’l +
K £k

’Uﬁ,uk/vki Ck’,lc—k',lCT_k/,T CL’,T cT—k’,lCL’,L +

2,2
ui,vﬁ,ck/ﬂic~k/’lctk,qlc;r<,jl + uk’Uk’Ck',Tc—k',Tcik’,TCTk’,T +

vﬁ,ckl,lc_k/,lckxiTc_k/,TcT_k,’Tc;‘(,chT_k,’lcL,’i). T(274)
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Utilizando las propiedades de anticonmutacién, esta dltima expresién puede sim-
plificarse a

1BZ/2

= (0| H up + 2uk,vk, + vg,) (275)
K'#£k

(jo

y utilizando (uZ, + Uk,) = 1 obtenemos la Ec. (271). Por lo tanto, la Ec. (269) se
reduce a

(V|Ho| W)

= <m Z(Ui + UKUKCk,1C—k;1 + ukvkckﬂlc_k,i -+ Uick,lc—k,lck,TC—k,T) X
k.o

[Eo(k)c};ack,a} (ukvkcik, ch L+ uk”ch—k,TCTk,T + 2U§CL,TCT—k,TC‘Tk, chV_kT l)10).
(278)

Nuevamente utilizando las propiedades de anticonmutacién la Ec. (276) se simpli-
fica a ‘

(U Ho|T) = 2(0 Z eolk ukvk + vRuey, TC*—kT + vl LC kT vi)|0)

= .2 Zso k) uitg + o) =2 Z«eo(k)vﬁ. (277)
K

Considerando tinicamente la mitad de la prnnera zona de Brillouin, el resultado
anterior se duplica y por lo tanto ‘

1BZ/2
(xy|H0|‘11 )y =4 Z eo(k)vi. (278)
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D.2 Término {(U|Hy|T)

El término (¥|H;,,|V) sers desarrollado de manera similar al caso (¥|H,|¥), por
lo cual considerando las Ecs. (268) y (265), obtenemos

Him|¥) = E Wk,k'CLgCT_k,U/C—k',a'Ck',a><
kK 0,0f
1BZ/2

H (user + Uk”cik",TCL”,T)(uk” + Uk"cT—k”,LcL",L)I())
k//
1BZ/2

= Z ‘Wkak’cir(,o‘c'r—k,o" H (kaf + Uk”ctk/lv-rcltu’-r)(uk” —|‘ Uk”c“.—k“,lcit(”,l) X
kk' 0,0 k"#k!

g : .
(uk’c-—k’,a’ck’,a’ + uk’Uk’c—kf,cr’ck’,acit_kulc]tl’l + uk'Uk’c—k’,cr’:ck’,crcikr‘TcL/,T +

vi, Coki o Ck'sUcT—k’,TCI(’,TCT—R’,lCI(’,l)‘0>‘ (279)

Usando las propiedades de anticonmutacidn, la ecuacién anterior se transforma a

Hint|‘lj>
. 1BZJ2
= H (e + Uk”cik",TCLf,T)(uk” + Uk”cT—k”,ch(”,l) E ‘ Wk,k’cl,a‘ct—k,a' X
‘ k' #k! ‘ kK 0,07

(—’UJk'Uk'(Sa',USa,l - uk"Uk,’(scr,Técr’,T - 1112((50350',?0)[_;(:,10;2/,1 —

. 2
U12<'5U,T60’,lcik’,Tch’,l - Ul2<’50’150'1TCI(’,Tctk’,l — Wk’éayléU',lctk’,Tclt’,T)|0>‘(’280)

‘Intercambiando los fndices mudos de la sumatoria k v k', se obtiene

1BZ/2
= ‘ H (uk” + Uy cT—k”,TcI(” 1 ) (uk” + Vi Ctk”‘,lch”,l) Z Wk’,kci/’o-c-t_k/ o X
- k"s#K k’ k0,07

(—Uvidor, 1 80,1 — UkthBo,100r,1 — VRbo18oracly el | —

U12<50,T5U’,lctk,yci[<,l - ‘”ch‘sa,l‘sa’;TcL,TCT—k,L - W12<5a,i50’,lctk,ch,T) 0). (281)
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Completando el bra-ket se tiene que

(U Hine| ©)
’ lBZ/Z
=3 <0l H (ukm + Uk’”ck’”,TC—k’”,T)(Uk’” -+ Uk”’ck”’,lc—k”’,l) >
k”’?‘ék’
1BZ/2
H (Ukn + ,Uk"cf—k”,TcIc”,T)(uk” -+ Uk”cf—k”,lcfk”,l) X
k" £k!

(uw + v i) (Ui + VG, 1 Coie 1) E 4 k',kCle,aCT—k',a' x
k' k,0,0'

(—‘Ukvkda’,l5q,l — UgVOg 10071 — Uﬁ‘SU,T‘Sa’,TCEk,chL -

Ulzc&a,T‘sa’,lCT—k,TcLl - Uﬁéo,lda’,TCL,TCLk,l - Uida,lda’,lct—k,TCL,T)|D>- (282)
Hacemos uso de la Ec. (271) para simplificar la ecuacién anterior a

A Hine| V)

= (0] > Wiok(ufch o i o + movwew e wc gcli o +
k' k0,0’

Uk'i’k'Ck',lc—k',ichf,aCT_kr,a' + Ulgc’ck’,Tc—k’Jck',lcfk’,lCL',crcT—k',a') x
’ ‘(*Ukvk5g715al;l — ukvkég,Téa/,T‘ — Uﬁ(sg_T(Sgl’TCT_k’lCLl —
: vﬁéaﬁéqﬂ,lcf_kﬁch - Uiqc‘sa,l‘sa’,TcLTctk,l - Uiaa,léa’,lcik;TCL,T)|0>
= <0| ‘ Z Wk/,k(—ukkafﬁaﬁcsaq - Uk’Uk’5a’,15&,,i - Uﬁlég,léa”lck’,‘rc_.kl""‘ -
kf k,o,0' : .
vﬁl&U,léa/’Tck”chk/’i - Uﬁ’éa,T(SU’,lc—k’,TCk’,l — vﬁl5g7T5g/’Tck/,ic_k/’l) .

(—uktndor, 180, — Uctko,1801,1 = U305 160110y | —

vi6g,T5g:,lcT_k,TcLl — vﬁég,i(Sgl}TcLTcik’l — 7112(50,15«7’,1011(,70}(,;)]0)- (283) :

Simplificando la Ec (283) se obtiene
(U Hip|¥) = (0] Wie s Qucncugome +
Kk
’Ulz(’UlZ(,Ck/,lC__kt’lCJr_kjchl + vﬁvﬁ,ck:,Tc_k:,lc;?cik)l -+

2,2 ¥ NG
vEvEC_w pei, lcT_chLl + Uk?}k'Ck’,TC—k',TC_k,TCLT)|O>- (284)
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- Utilizando nuevamente las propiedades de anticonmutacién, obtenemos que

(@lﬂmﬂ‘l’) = (OJ Z Wk/,k(2ukvkukkaf -+

k'
vivd, — vivd — vivd + vkvk, 110Y, (285)
lo cual conduce a
(U Hing| ) = (0] > 2Wie et tictuger vie | 0) (286)
kK

y considerando solamente la mitad de la primera zona de Brillouin, obtenemos

1BZ/2
(\IfiHmt|‘I! =8 Y Wigeuevuo i (287)
K.k’
Finalmente de las propiedades de paridad dadas por ux = U_yw ¥ U = —V_y,

‘ umcamente sobrevive la parte impar de Wy .+ que puede escr1b1rse como (W —
Wi —x)/2, es decir,

1BZ/2

(xm Hiy|0) = 4 Z Wi ~ Wi -1/ ) UiVt Uk - (288)
k K
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