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Resumen 
El fenómeno de la supercOríductividad fue descubierto en 1911 por K. Onnes, 

mientras que la teoría microscópica que explica dicho fenómeno fue establecida 
hasta el año de 1957 por J. Bardeen, L.N. Cooper y J.R. Schrieffer (BCS). Sin 
embargo, en esta teoría se excluye el apareamiénto con espín uno ó triplete, ya 
que en general estos pares tienen una energía de amarre menor que la de los pares 
con espín cero o singulete. Recientemente, se ha reportadosuperconductividad 
con espín triplete en el rutenato de estroncio (S'rZRU04) con una temperatura de 
tninsición (Te) de 1.5 K y presenta una estructura tipo perovskita similar a la 

. del LazCu04.Cábe mencionar que la formación dé pares con espín triplete se 
observa en superfiuidos de 3 H e, así como en fermiones pesados, por ejemplo UGe2. 
En general, el. apareamiento puede tener simetría 8 o d para el caso singulete 
y poI para el caso triplete, ya que 8 y d tienen funciones de onda espaciales 
simétricas mientras. que éstas son anti-simétrÍCas para p y f. Entre los modelos 
que consideran la cmrelación electrónica en sólidos, el modelo de Hubbard tiene la 
virtud deser simple y general, independientemente del origen de la correlación. En 
particular, hemos encontrado que el modelo deHub batd. generalizado que incluye la 
interacción de carga;..enlace (salto correlacionado) conduce a la formación depares 
con espín singulete y triplete,por lo que dentro de dicho modelo hemos estudiado 
el estado superconductor con diferentes simetrías. Hoy en día, la mayoría de los 
especialista¡S dél campo cree que . los pares de Cooper se 10caIlzan principalmente 
en los planos de Cu02delos superconductores de alta re y en los planos de RU02 
para el caso delSrzRu04. Estos planos tienen simetría de una red cuadrada-o 
pequ~ña perturbación de la misma-,en la cual los estados con simetríapestán 
doblemente degenerados y una pequeña distorsión en los ángulos rectos de la red 
induce u.ri desdoblamiento de estos niveles de energía, por laque paradertos casos, 
tal distorsión podría. lle.varnos a un estado base con simetría p en lugar de s ó d. En 
otras palabras, este desdoblamiento podría lograrse a través deurilideforma,ción 
infirritesimill dé la red cuadrada, debido a que ahora, la probabilidad del salto 
correlácionado a segundos vecinos depende de la dirección x + y 6 x ......; y. Para 
el caso de dos partículas, hemospartído del método del espacio de estados que 
permit~encontrar solu;ciones exactas del hamíltoniano. Los.resultados muestran 

. que para el caso de electrones el apareamiento con simetríap se obtiene mediante 
una distorsión infinitesimal,mientras que para dos huecqs se reqmereun valormíni

. ruode la Msma. Para una densidad finita de electrones y siguiendo . el fornialismo 
BCS,obtenemosnnsisterua de ecuaciones int~grales. acopladas para la brecha 
superconductora [A(k)] yel potencial químico (¡..t). Dicho sistema de ecuacione> se 
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resuelve generalmente en foma numérica y es altamente demandante en el tiempo 
de cómputo, debido a las integrales múltiples en el espacio recíproco así como la 
búsqueda de soluciones en dos o tres dimensiones. Para ello, hemos desarrollado 
un nuevo método que. consiste en estimar /-l a partir de la densidad de estados de 
una partícula obtenida dentro de la aproximación de campo medio. Los resultados 
numéricos obtenidos con este método muestran una excelente concordancia con los 
cálculos derivados de las ecuaciones simultáneas. Dicho método nos ha pernútido 
analizar la superconductividad con simetría p, cuya TI:; se encuentra en el rango 
delos datos experimental€S.Por otro lado, hemos encontrado la existencia de un 
valor óptimo (nop) de la denSidad electrónica (n) para la Te máxima, hecho que 
puede deberse a que para bajas densidades de electrones la Te crece con n, mientras 
que paráalta n la interacción efectiva disminuye. Asimismo,hemos analizado la 
depétldenciade la razón de la brecha energética con la temperatura, la cual muestra 
uncomportarmento distinto al de la teoría BCS.Porúltimo, hemos planteado la 
posibilidad de extender esta investigación hacia una descripción unificada de la 
superconductividad con simetrías s, p y d dentro del modelo de Hubbard. 
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Introducción 
El fenómeno de la superconductividad se manifiesta macroscópicamente en dos 

propiedades: conductividad eléctrica infinita y diamagnetismo perfecto (en su,.. 
perconductores tipo 1). En paralelo, se observa que nQ hay cambios estructurales 
durante la transición superconductora, por lo que se cree que el fenómeno es de 
origen eleCtrónico. El experimento del efecto isotópico muestra que hay una parti 
cípación . fonónica importante en los superconductores tradicionales. En 1955, M. 
R Schafroth demostró que un gas de bosones cargados, cuando pasa auna con
densación de Bose-Einstein, e::q>licaría muchas de las propiedades superconductoras 
conocidas en ese tiempo [Schafroth, 1955J. En 1956, L. N. Cooper propuso lapos~ 
bilidaddel apareamiento electrónico vía fonones [Cooper, 1956], así mismo, en 
1957 J .. Bardeen, L. N. Cooper y J. R. Schrieffer (BCS) extendieron esta idea y 
encontraron que la superconductividad se debe a un condensado de dichos pares 
[Bardeen~ et al., 1957]. Contrario a muchas propiedades electrónicas de los sólidos, 
las cuales pueden entenderse -al menos' cualitativamente.- en términos de modelos 
de partículas independientes, la superconductividad requiere teorías que incluyan 
la correlación electrónica más allá de untratami~nto· perturbativo. En particu
lar, la teoría BCStiene dos simplificaciones 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 potencial atractivo del apareamiento 
electrónico es independiente del estado electrónico, siempre y cuando su energía 
relativa a la de Fermi sea menor que la ináximaenergía fouónica. Cabe mencionar 
que la teoría' BCStiene buenas predicciones cualitativas del comportamiento. de 
10$ superconductores con algnnasexcepciones.,por ejemplo, los cerámicos super
conducto~es tienen una temperatura crítica (Te) que no se explica fácilmente con 
el mecanismo de fonones, así como la simetría dx2_y2 IWollman, et al., 1993] de 
la brecha superconductora observada en la mayoría delo!;! compuestos de alta Te, 
los cuales pertenecen a los superconductores tipo II, es decir, tienen un estado 
interme<lio en el cuatel campo magneticoexternopenetra parcialm~te al super
conductoren cuantos dé flujo magnético formando una red triangular para el caso 
ideal [Abrikosov,.1957]. 

Un modelo simple y general para abordar la correlación electrónica en sóli
dos es el de Hubbard [Hubbard, 1963], el cual podría conducir a una interacci6n 
electrónica no uniforme en el espacio recíproco y consecuentemente una brecha su
perconductoraamsotrópica .. Se ha demostrado que una pequeña participación. del 
sáltocotre1aciona<io de segundos vecinos en una red cuadrada podría conducir a 
superconductividadc()nsimetría d [Pérez, et al.~ 2002]. Así mismo, hemos encon-
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trado en esta investigación que 1ll1a distorsÍón infinitesimal de los ángulos rectos 
de la red cuadrada nos lleva a un estado superconductor con simetría p. En am
bos casos, se ha partido de 1111 hamiltoruano de Hubbard con 1ll1a sola banda s en 
una red cuadrada, donde la función de onda del par con simetríad (p) proviene de 
orbitales del tipo s, ya que en los planos de cobre-oxígeno (rutenio-oxígeno)de los 
cerámicos superconductores la dinámica de los electrones puede describirse ade
cuadamente considerando únicamente la banda con simetría s que. cruza la energía 
deFermí[Entel,et al., 1990] [Mazin, et al., 1997}. En primer término,abor
daremos el problema del apareamiento electrónico aprovechando las simetrías del 
espacio de estados de dos partículas [Millán, et al., 2004], las cuales nos permiten. 
resolver el problema de manera simple y exacta [Navarro, etal., 1992}. Así mismo, 
extenderemos el estudio a densidades finitas con elfin de analizar las propiedades 
termodinámicas de los superconductores con espín triplete [Millán, etal., 2005a]. 
Cabe mencionar que para el Sr2Ru04,la prueba experimental del corrimiento de 
Knlght sugiere una brecha superconductora· con .simetría p IIshida, et al., 1998J. 
más aún, se ha observado una distorsión estructuralenla superficie delSr2RuO.;a 
[Matzdorf, et al., 2000], a pesar de que su ocurrencia en el interior del mismo es 
todavía tema de discusión. 

Enla·literaturase ha comentado que la superconductividad cón sÍmetríap no 
puede presentarse en dos dimensiones dentro del modelo de Hubbard [Beenen, 
et al., 19!;J5},sinembargo, en este trabajo reportamos por primera ve2; que 
el modelo de Hubbard es compatible con el estado superconductor de simetría 
p inducido por una pequeña distorsión de los ángulos rectos de la red cuadrada 
[Millán,etaL,2005a}. Por otra parte, hemos visto qúe es factible.desarrollar una 
descripción unificada de la superconductividad con simetrías s*, p ya, donde la 
interacción releVántepodría ser el salto correlacionado a segundos vecinos (~,t3). 

Dentro del formalismo.BCS generalizado -el potencial químico del· estado Su
perconductor(p,} no es constante-, la determinación del estado superconductor se 
reduce.ala solucipndelasecuaciones acopladas que contienen integrales múltiples 
en elesPi3;Ciorecíproco,. donde· las incógnitas son /1> y.la·brecha energéticasupercon
ductora A (k) o en su caso latelllperatura crítica Te'. En general, estas ecuaciones 
no tienen soluciones analíticas, por lo que se emplea el método de autoconsistencia 
que col1§listeen proponer un valor inicial de la solución, el cual genera soluciones de 
subs€Cllentesgeneraciones a través de las ecuaciones hasta que cumpla un criterio 
de con,verg(3ncia. • A este respecto, otra .contribución importante de esta investi
gaciónes lapropu~ta de un nuevo método para determinar /1>, partiendo de la 
densidad de estados de una partícula obtenida dentr.o de la aproximacióllde campo 
meclio. Rorejemplo, para el caso de simetría p dicho método reduce un sistema de 
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dos ecuacíones simultáneas a una sola ecuación, sin perder precisión numérica, lo 
cual nos ha hecho posible analizar.la superconductividad con Te dentro del inter
valode los resultados experimentales, es decir, cercana al cero absoluto. 

En lo referente a la estructura de esta tesis, se comienza con un pequeño repaso 
. del lenguaje de segunda cuantización, el cual se utiliza ampliamente en la mecánica 
cuántica cuando se tiene un sistema de muchas partículas .interactuantes.EI mod
elode Rubbard escrito en este lenguaje constituye quizás el modelo más sencillo 
y. general para estudiar la correlación electrónica .. En la última sección del primer 
capítulo se aborda el problema del apareamiento de dos partículas con espín triplete 
partiendo deln:iétodo de espacio de estados (Navarro,et al.) 1993}, el cual permite 
mapear el problema . den partículas en d dimensiones a un problema de amarre 
fuerte en un espado de nd dimensiones. Aprovechando la simetría traslacional en 
el espado de estados, el problema de apareamiento puede abordarse en un espacio 
proyect~do en (n -l}d dimensiones introduciendo un vector K del centro de masa 
del par. En este nuevo espacio las interacciones electrónicas pueden visualizarse 
comoimpurezas-tanto en sitios.como en enlaces-en la red de estados y los estados 
localizados en dichas impurezas corresponden precisamente los estados apareados 
con diferentes simetrías espaciales. 

En el segund() capítulo se analizará la formación de pares con espín singulete y 
triplete¡ calculando la brecha energética de apareamiento, la longitud del par, así 
como el diagrama de fases. Dicho análisis se realü~a tanto para el caso de electrones 
como para huecos, resultando roásruerteel apareamiento entre huecos cuando la 
simetría. de la función de onda del par es del tipod, mientras que el apareamiento 
es preferentemente entre electrones· cuando la citada simetría es del tipo p. 

En el tercer capítulo se desru:rolla una extensión del formalismo BeS a poten
. ciales deinteraccíón dependientes de los estados electrónicos, así como a variaciOI1es 
. de J-icom.o función den yT. Asimismo, se presenta un esquema vectorial unificado 

para lasuperconductividad conespÚl singulete y triplete,basadoen el método de 
transformación canónica de BogoliubovyValantin para obtenerfinalroenteun si&
tema de <ecuaciones integrales, ras cuales determinan simultáneaemente p, y 4(k) 
o eusuca,so Te' Estas ecuaciones constituyen la base teóiicapara obtener los 
resultados· presentados ene1 siguiente capítulo. 

En el caPítulo 4 se exponen las principales propiedades de la superconductivi
dad con sihletría p, comen:t,;andoconlas soluciones analíticas en el límite diluido. 
Así mismo, los resultados del estado superconductorconsimetrfa p muestran que 
la densídadeledrónica óptima (nop) correspondiente a la máxima Te se encuen
tra en la.regió:n de . bajas densidades, a diferencia del estado superconductor COn 

simetría (1 donde la nop se encuentra cercana a la zona de. banda casi llena. Adi-
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cionalmente, hemos encontrado que la brecha superconductora con simetría p (.0.p ) 

muestra un comportamiento diferente de la brecha energética con la temperatura, 
en comparación con el estado superconductor con simetría s. El espectro de 
citación de un estado superconductor con espín triplete muestra una simetría p 
en la región de una densidad electrónica (n) menor que nop y una simetría más 
compleja para n > nop' 

En ·108 apéndices de esta tesis, se presentan los desarrollos analfticosde las 
rórmulasmás importantes utili~adas a lo largo de la misma. En particular, el 
Apéndice A contiene el desarrollo de la transformación al espacio recíproco del 
hamiltoruano de Hubbard generalizado para una red cuadrada con distorsión. Con 
el fin de analizar. el efecto de dicha distorsión, en el Apéndice B hemos desarrollado 
con detalle la solución del problema de dos partículas en una red cuadrada de 421 
estados proyectados. Por otra parte, en el Apéndice e se presenta en detalle el 
proceso de obtención de·la energía de apareamiento con espín singulete y triplete 
en el espacio recíproco. Finalmente, en el ApéndiceD se muestra la deducción 
analítica del· cálculo· de la energía total, partiendo de· una función de onda de N 
pares de electrones con espin~ paralelos. 

Por último, en 10 referente a la bibliografía, las citas se ordenan de acuerdo al 
apellido .del primer autor y del año de la publicación. 

8 



Formalismo de Segunda Cuantización 

Capítulo 1 
Modelo de Hubbard 
En. este capítulo se presentan la técnica de segunda· cuantización, el· hamiltoniano 
de Hubbard y el método de mapeo en una red cuadrada parados partículas con el 
mismo espín. 

1.1 Formalismo de Segunda Cuantización 
El lenguaje de segunda cuantización es el apropiado para describir .sistemas de 
muchas partículas interactuantes y los operadores en este lenguaje incorporan la 
estadística de partículas cuánticas (bosones o fermiones). Para.el caso de N fermio
nes, la función de onda debe ser ant isimétri ca bajo el intercambio de partículas, la 
cual puede escribirse COIDoun producto antisimétric.o· de funciones de onda de una 
sola partícula., ··es decir, 'Un determinante de Slater . 

1 
(1) 

donde 1>1 representa all-ésimo estado cuántico de una sola partícula y ~i son las 
coordenadas de la i-ésima partícula incluyendo su espín. Para el análisis a tem
peraturas finitas, se parte generalmente del formalismo de interacción de configu-. 
radones, el cuaL consiste en expresar la funciónde onda de muchos electrones como 
una combinación lineal de los determinantes de·Slater. 

En el lenguaje de segundacua:ntizaci6n, la función de onda de la Ec. (1) tiene 
la siguiente forma 

_ (.t) n¡ (. t)nj 
( t )nj +1 

• InI, ... , nj, nj+1, ... ) - el .. , ej ej+l ... Ivacw) , (2) 

donde njes el número de partículas que se encuentran en el estado cuántico j 
del su,tema y eJ (ej ) es el operador de creación (aniquilación) de partículas en el 
estado j. Estos operadores obedecen a las siguientes reglas 

ej¡nl, ... ,nj,nj+l, ... ) Ól,nj (-lt(l,j-l)lnI, ... , nj - 1, nj+l, ... ), (3) 

y 

(4) 
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Hamiltoniano de Hubbard 

donde S( í, j) .. -¿{=ink detennina el signo que nos garantiza la antisimetrfa de la 
función de onda ante el intercambio de partículas. Debido a que estamos tratando 
con fermiQnes, los posibles estados de ocupación son únicamente O y 1, por lo que 
eJ11) ..- Cj[O) = O. Definamos el operador de número como nj eJcj, es decir 

nJlnl,"" nj, nj+l, ... ) = njjnl, ... , nj, nj+l, ... ). (5) 

Asimismo, 108 operador€S de creación y aniquilación obedecen ciertas reglas de 
conmutación de acuerdo a las propiedades de simetría del sistema. Para fermiones 
se cumple la ant iconmut ación . de los operadores 

(6) 

donde {A, B} - AB + BA. Estas relacion€S de anticonmutación [Ec. {6J] son 
equivalentes a laantisimetría de las funciones de onda fermiónicas por el intercam
bio de partículas. 

En resumen, la teoría cuántica de muchas partículas se puede formular más 
conveniente en ·el·lenguaje de segunda cuantización;es decir, en términos de los 
números de ocupación. Esta fonnulación se basa directamente en la noción de 
la indistinguibilidadde las partículas cuánticas y el hecho de que los estados de 
Una .sola partícula Jormanillla base del espacio de Hilbert .de N.partículas. En 
el formalismo de segundacuantización todos los operadores pueden expresarse en 
tél'miJ:los de los operadores de creación y aniquilaciÓn fundamentales, como veremos· 
enlapróxima sección donde se discutirá el modelo de Hubbard en forma detallada. 

1~ 2 Hamilt.oniano de Hubbard 
En. 1963, J. ·Hubbard propuso un hamiltoniano multifermiónicobasado·en las fun
cioneS dé Wannier[<p(r ~ Rj)J, el cual se expresa en términos de los operadores 
. detreación y aniquilación locales. La expresión original del hamiltoniano es (Hub
bara, 1963] 

(1) 

donde 

tij = (íl.hjj) = Ja3r rp*(r-RÚ [_n~~2+u(r)] <p(r R j ), (8) 

U~i {ij!v jlk) =J d3rd3r'rp*(r-~)rp(r-Rl) Ir ~ r/1 <p*(e -Rj)<p(r/-Rk), (9) 
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H amiltoniano de Hubbard 

y '!.t(r) es el potencial que experimenta un electrón debido atodos los iones. Para 
sistemas. de bandas angostas (orbitales 3d), Hubbard estimó que los órdenes de 
magnitud de los términos de la interacción electrón-electrón son [Hllbbard, 1963J 

U = (iil viii) ~ 20eV, . (10) 

v = (ijl v Jij) ~ 3eV, (11) 

At = (iil v jij) ~ O.5eV, (12) 

Atg = (ijl v lik) ~ O.leV. (13) 
donde Ri es primer vecino de R j y Rk, mientras que Rj y Rk son segundos vecinos 
entre sí. 

Sin embargo, los parámetros Ui;l en la Ec. (7) pueden contener interacciones in
directas, tales como interacción electrón-electrón vía fonón que no se encuentran en 
la Ec. (9). Por ejemplo, el parámetro U podría tomar un valor negativo,similar al 
considerado en lateoría BeS, el cual Conduce ala super conductividad con simetría 
$. Así mismo, V < O podríalle'Varnos a la superconductivídad anisotrópica, pero 
tiene como defecto intrí:nseco la formación del estado de separación de fase, la cual 
inhibe el estado base superconductor conforme crece la intensidad de la. atracción 
(pagotto, et al., 1994J. Por otro lado seha mostrado que el salto a prímeros ve
cinos(At) produce superconductividadcon simetría extendida [Hirsch, et al., 
1989]. Recientemente, se ha encontrado que una pequeña interacción carga--enlace 
.asegundos vecinos (At3) conduce a superconducitividad con simetríad 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'o), elhamiltonianóde Hub
bard [Ec. (7)] toma la siguiente forma 

iI = 
<í,j>,O' 

ti o 
«i,j»,a 

dondeni,a = c!.aCi,a) f¡'i = nq + fh,l, < i, j > representa a los vecinos más cercanos 
y < < i, j > > denota los segundos vecinos. El término de salto correlacionado 
a primer vecino (At) puede interpretarse como el salto de un electrón 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 (l::.t3) , dicho salto. depende de la ocupación .de 
un segundo electrón que se encuentre a un primer vecino de los sitios tanto inicial 
como final del primer electrón (Pérez, et al., 2001]. 

Es . importante hacer énfasis acerca de la diferencia entre los términos de dos 
y cuatro operadores. Los primeros están relacionados con el movimiento de los 
electrones en la red, es decir, con la energía cinética, mientras que los términos 
de cuatro operadores describen la interacción electrón-electrón, la cual puede ser 
del tipo densidad-densidad o carga-enlace,esta última también puede denominarse 
como salto correlacionado. 

Para el caso de los huecos, el hamiltoniano dado en la Ec. (14) se transforma, 
usandola regla 

(15) 

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

(16) 

(t~ - 4l::.t3) L h!,ahj,a + U L n~tn~l + ~L n~nj 
«i,j»,a i 

<i,j>,a <i,l>,<j,l>,«i,j> >,0' 

d d ~ h ht ·h ~ h· Ah· Ah Obs . t .. h 'lt . .. on e ni,u = í,O' í,a Y ni = ni,! + ni,J' ervamos que es e arm Olllano para 
huecos(Ec. (16)] y aquel para electrones [Ec. (14)] son esencialmente los mismos, 
ya que el primer término de la Ec. (16) contribuye únicamente a 1111 corrimiento 
de la energía y los huecos tienen saltos efectivos th= to - 2l::.t Y t~ =t'o - 4l::.ta :a 
primeros y segundos vecinos, respectivamente. 

A contil1uadón, reescribiremos el hamiltoniano de Hubbard tanto para elec
hones(Ec. (14)] como para huecos [Ec.(16) J en el espa,ciorecfproco.En elcaso 
de huecos, partimos de la transformada de FourÍer de los operadores de aniquilación 
y creación para huecos 

lN-1j2 ~ eik.Ríht 
- L..t k~G"' 

k 

_ N~1/2 ~ e-ik.Ríh 
~ k,u, (17) 

k 
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y sustituyendo en la ecuación Ec. (16) se obtiene -'-como se muestra en el Apéndice 
A-que 

k,a 

(18) 

donde Ns es el número total de sitios, 

ég(k) =-U - 2ZV + 2th [cos(kxa) + cos(kya)] +4t~ cos(kxa) cos(kya) , (19) 

es la relación de dispersión, Vk,l(,q y Wk,k;q están definidos en una red cuadrada 
(sin distorsión) como [Pérez, et al., 2002) . 

Vkk/ q - U + V ,B(k- kl) + ~t T¡3(k+ q)+¡3(-k + q)+¡3(k'+q}+¡3(-k'+q)} 
+~t3 b(k + q, k' + q) + ,( -k + q,-k' + q)] , (20) 

y 
V 

VVkk/q = 2" ,B(k k')~t3 ¡(k + q, k'+ q), (21) 

donde 
¡3(k) = 2 [cos(ka;a) + cos(kyu)] , (22) 

--y(k, k') = 4cos(ka;a) cos(k~a) + 4 cos(k~u) cos(kya) , (23) 

siendo 2q el vector de onda del centro de masa de los pares. Nótese que el primer 
término en la Ec. (18) es también una constante que modifica únicamente el 
origen de la energía. Análogamente, parael caso de electrones el hamiltoniano de 
Hubbard en el espacio k está dado por 

donde 
éo(k) =2to {cos(ka;a) + cos(kyu)] + 4fo cos(ka;a) cos(kya) , (25) 
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es la relación de dispersión para electrones. En la siguiente sección discutiremos el 
método de mapeo para el estudio de dos partículas y el caso de muchas partículas 
se díscutiráen el capítulo 3 partiendo de las ecuaCÍones(18) y (24). 

1.3 Método de Mapeo 
A pesar de la sencillez del modelo de Hubbard, éste tiene solución exacta sólo en 
sistemas de una e infinitas dimensiones. En los últimos años, se ha mapeado el 
problema de correlación electrónica a uno de amarre fuerte con impurezas [Navarro, 
el al.) 1992}, el cual se denomina método de m<J,peo. Para un sistema de dimensión 
d con n partículas el problema es equivalente al de arnárrefuerte con impurezas 
queseencuentra en un espacio de nddirnensiones. En particular, el problema de 
dosparlículas puede· abordarse introduciendo un vector K del centro de masa del 
par, Cornouu ejemplo de este método, consideremos a dos electrones ambos con 
espín hacia arribaINavarro, et al.) 1993] en una cadena lineal de cuatro sitios, 
tornando en cuenta el principio de exclusión de Paulí los posibles estados son 

11) = 11',1',0,0), 
13) = ¡ 1',0,0,1), 
¡5) = 10, T, 1',0), 

[2) =11,0,1,0), 
14) =10, T, 0,1'), 
16) = ¡O,O, 1',l), 

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

Figura 1.3. L Representación de los estados de dos partículas con espín paralelo en una. cadena lineal. 

Dentro del modelo de Hubbard [Ec. (14) ] los estados 11),j5)y 16) tienen una 
autoenergía V, . n,lientras que los estados restantes tienen auto energía ig\lal a cero. 
Aprovechando la simetría traslacional en la red de estados, proyectamos la red 
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de estados original a una cadena lineal con una impureza V. El parámetro de 
salto de la red proyectada es 13 = 2t cos(K aj2}, donde a es la constante de red 
y K es el vector de. onda del centro de masa de las dos partículas. Para el caso 
de una red cuadrada con dos partículas y espín paralelo, el problema se. mapea 
a una red cuadrada con dos tipos de impurezas, a saber, impurezas tipo de sitio 
con autoenergía V e impurezas tipo de enlace con amplitud de salto f3~P como se 
muestra en la figura 1.3.2. 

Los parámetros de salto en la red proyectada f3x' f3Y' Yf3imp (ver figura 1.3.2.) 
están dados porf3x = 2tocos(Kxaj2), f3y 2tocos{Kya/2) , f3± 2f±cos[(Kx ± 
Ky}a/2}, f3~P = 2t3 cos[(Kx Ky)a/2]' donde t3 = t,± + átt, (K~,Ky) es el vec
torde onda del centro de masa del par y a es la constante de red. Para el caso de 
huecos se sustituye th y t~ por tú Y t~, respectivamente, en las expresiones anteriores. 

Figura 1.3.2. Respresentación de los estados de dos partículas con espín triplete en una red cuadrada, 

proyectados de un hipercubo de 4 dimensiones. 
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El método de mapeo discutido en la presente sección se utilizará en la sección 
2.2 y los detalles del procedimiento para el problema de dos partículas se discuten 
en el Apéndice B. 
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Pares con Espín Singulete y Triplete 

Capítulo 2 
Formación de Pares 
El mecanismo, de apareamiento, entre do,s electro,nes en un sólido, vía el intercam
bio,de un fonón, propuesto, por L .. Cooper) fue un gran paso, hacia el desarro,llo, 
de la teo,ría BCS. Ho,y en día, se sabe que un par de fermio,nes co,n k y~k co,m
po,rta co,mo, un bo,són co,n· respecto, a otro,s pares de fermio,nes. con k' y -k', siendo, 
k k l [Kaplan, et al., .2005]. En co,nsecuencia esto,s pares pueden . sufrir una 
condensaciórrde Bose-Einstein, co,mo, o,curre en el fenómeno, de la superconductivi
dad y de lasuperfiuidez del 3 He, este último, presenta un apareamiento, co,n espín 
triplete y simetría espacial p ILeggett, et al., 1975]. En este capítulo, analizaremo,s 
el apareamiento, de electrone..'3 yde hueco,scon espín singulete y triplete en una red 
cuadrada. 

2.1 Pares con Espín Singulete y Triplete 

.~ 

. Hemos comentado, que la teoría BCS trata con todo, detalle ÚllicaIllente el aparea-
miento co,n espín singulete, ya que en general esto,s pares tienen una energía de 
a.marremayor que la de lo,s pares co,n espín triplete (ver ApéndiceC). En esta 
sección se discuten las diferencias ~enciales del apareamiento, singulete y triplete. 

Para el caso, de que el hamiltoruano, no, dependa explícitamente del espín, la 
funcióndeo,nda de do,s fermio,nes [(J>(1,2)} puede escribirse co,mo, 

(26) 

do,nde w(rt,T2) ya(l, 2) representan las co,mpo,nentes espacial yde espín de la 
función de o,ndaiI>(l, 2), respectivamente. Para el caso singulete 

1 
O"s(1,2) = y'2[a(l),8(2) ~(l)a(2)J, 

mientras que para el triplete tenemo,s tres po,sibilidades 

{ 

a( 1 )0:(2) 
O"T(l, 2) . ~Ia(l)p(2) + p(l)a(2)1 , 

p(l)p(2) 

17 

(27) 

(28) 



Pares con Espín Singulete y Triplete 

donde a(í) y j3( i) representan respectivamente estados de espín electrónico hacia 
arriba y hacia abajo. En consecuencia, \fJ ser}, rz) y 'lJiT(r¡, r2) son respectivamente 
simétrica y antisimétrica ante el intercambio de partículas, puesto que la <P(l, 2) 
tiene que ser antisimétrica. 

Consideremos un sistema con un mar de Fermi lleno a T = ° representado por 
10}, al eualse le incorporan dos partículas más, si k 1 y k 2 son los vectores de onda 
de tales fertniones, entonces la condición de reposo del centro de masa implica que 
k 1 .. -'-k2 Y su función de onda con espín singulete puede expresarse 

L A(k)cL,Tc~k,L JO) 1 (29) 

k>kp 

donde A(k) ::- A(-k) y 'Ek IA(k) 12 = 1. La energía de estas partículas se encuentra 
entre la energía de Fermi EF y EF +IíwD , donde WD es la frecuencia de Debye. 
Esta restricc.ión asegura que la interacción electrón~electrón vía fonón sea atractiva 
IThinka:rn,J 1996]. 

Partimos de un hamiltoniano en el espacio recíproco con interacción electrón
electrón y conservación de número de fermiones, el cual puede escribirse como 

(30) 

En particular ,cuando Vk,k' ,q = - ele, es decir, el caso estudiado en la teoría 
BCS, el ha.:miltoníano dela Ec. (30) aplicado a la función de onda l<I>)s conduce 
-como se .demuestra en el Apéndice C.l- a una energía del estado. enlazado (Es) 
de un parean espínsingulete, dada por 

(31) 

donde N(O) es la densidad de estados a E = EF Y se supone N(O) Ví < < l,cuyo 
significado físico es el de· un acoplamiento débil. 

Por otro lado, para un par· de electrones con espín triplete ocupando individual
mente los estados Ik,o-) y ¡ k,<T), la situación es similar al caso anterior, es decir, 
la función de onda de un par toma la forma 

l<I»y = L A(k)ct,tTC~k,tT 10) , (32) 

k>kp 

donde A(k) = -A(..,-k} Y L:k IA(k)¡2 = 1. Aplicando el mismo hamiltoniano 
[Ee. (3Cl}1 a 1<I>)y el apareamiento podría ocurrir si consideramos un potencial de 
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interacción que dependa de la dirección. Por ejemplo, 

(33) 

con V2 2:: O, en este caso la energía del estado del par triplete es (ver el Apéndice 
G~ . 

(34) 

cuando N(O) V2 « 1. 

Por último, en el Apéndice C.3 se discute el caso singulete con un potencial 
como €lIde la Ec. (33) , el cual da una energía del estado del par (Es) 

(35) 

que se reduce a la Ec. (31) si V2 = O. Por lo tanto, la naturaleza del estado base 
depende de los valores de Ví y V2 , es decir, para V2 > O la condición Ví > O Ó Vi < O 
nos da el estado base tipo singulete ó triplete, respectivamente. En resumen en 
esta sección hemos visto un hamiltoniano específico, elcual bajo ciertas condiciones 
podría conducir a un estado base con espín triplete.EI caso de la condensación de 
muchos pares con espín triplete 10 analizaremos en los capítulos 3 y 4. 

2.2 Apareamiento en la Red Cuadrada 
En esta secciónanaliza:mos lacdmpetencia entre pares con espín singulete y con 
espín triple te en una. red cuadrada, la cual tiene una distorsión infinitesimal de los 
ángulos rectos deJos cuadrados (Figura 2.2.1). Como veremos más adelante,esta 
distorsión favorece el apareamiento tipo triplete,ya que los parámetros de salto 
a segundos vecinos se modifican dependiendo de la dirección de salto y en canse
cue:llciaserompe ladegeneraci6n 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 (to yLl.t) se mantienen constantes, mientras que los parámetros de salto y de 
salto correlacionado a segtindos vecinos (to y At3 ) se transforman a (t~ = tü+ 6', 

t o 6' ,Att = Ata 63 Y Ats . Ats -63), aquí el signo + indica la direc-. 
ción de salto en x y mientras que indica la dirección de salto en x - y. Así 
mismo, 6' = (t~ 1/_)/2 Y 63 (Att -Ats)!2. 
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y tI , t' 
+' 

ilf3 At+ 
r.-~--~------------~ u 3 

x 

Figura 2.2.1. La: distorsión de la red cuadrada ocasiona una asimetría entre las direcciones x±y de las 

integrales de salto y salto correlacionado a segundos vecino (t' y Llt3). 

2.2. 1. Asimetría entre Apareamiento de Elec
trones y dé Huecos 

Un apareamiento ocurre si la energía Ll2 _ 2El - E2 es mayor que cero, donde En es 
la energía del estado base de n partículas. Las figuras 2.2.2.(a) y (b) muestran los 
diagramas de fases para electrones y para huecos respectiv-amente, en el espado de 
parámetros El'lto y b3/tO, para to = 1.0, U = lOto, V = O,Llt O.5tQ , (t~+t'J/2= 
0.45to, (Llti + Llti}j2 O.1to· LaJfnea punteada indica la excepción de estados' 
apareados con sirnetríap enb3 = O.Los cálculos numéricos se hicieron Pi'lra una 
red cuadrada. proyectada de 1741 estados efectivos con el mismo procedimiento 
explicado en el Apéndice B. 

Obsérvese la asimetría entre el apareamiento de electrones y de huecos, donde el 
triplete de electrones tiene una región más grande de simetría p y requiere solo de 
una distorsión infinitesimal en la interacción' del salto correlacionado a segundos 
veeinós, en contraste al favorecido apareamiento de huecos con simetríad cuando 
la distorsión es pequeña. 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),elorigen 
es. un estadod y los estados sobre el eje horizontal son también d hasta la línea .de 
transíción a estadosp, a partir de la cual no hay estados apareados. Estos resul-
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tadosrefiejan la importancia del salto correlacionado l:::..t3 para el apareamiento de 
huecos con simetría d, como 03 loes para el caso de simetría p en pares de elec
trones. 

0.05 r. -------,~----.---:__;¡..------___, 

la) 

p-wave 

ó'/t 
Q 

d-wave 

0.1 

O."t I O 

0.2 

Figura 2.2,2. Diagrama de fases en el espacio O' Ito y 0.31to (a) para dos electrones y (b) para dos 

, huecos. En ambos casos los parámetros del hamiltoniano son U=lOtO, l:::..t =O.5tO, 
, (t~ +t~)/2 - 0.45to, (l:::..tt +l:::..t3)/2 O.ItO· 

0.2 

-- O 
S¿ ,... ·0.2 E 
~. -0.4 • 
b .--- ·0.6 • ::c 
r:t: 

,,0.8 

50 100 150 200 250 300 

T emperature (K) 

:Figura 22.3. Coeficiente de Hall (RH) obtenido experimentalmente del Sr2Ru04 [Mackenzie, et al., 
1996]. 

Los resultados de la figura 2.2.2 son consistentes con la propiedad de simetría 
y del tipo de portadores de carga de la· mayoría de los superconductores de alta 
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T,,, en los. cuales generalmente los portadores de carga son huecos, mientras que 
la simetría p se observa en sistemas de electrones como es· el caso de Sr2RuO 4, 
[Maeno, et al., 1094J. En la figura 2.2.3 mostramos la figura 2 de la referencia 
[Nlackenzie, et al., 1996]1 para observar el comportamiento del coeficiente de Han 
RH para elSr2Ru04 cuando la temperatura tiende a cero. 

" a) 
r,. , 

+ 
----------- p 

" 

" 
----------- s 

--
" ---------- d 

+ 
'. 

b) 

----------- p 
---------- s 
----------- p 

" ----------- d 

Figura 2.2.4. Signos y nodos (lineas punteadas) de la función de onda. de dos huecos en el estado base 

para (a) una red cuadrada normal y (bJ una red con distorsión. En ambos casO$ se o:sanlos mismos 

parámetros del hamiltonÍano como tos de la figura 2.2.2.(b). 

Por otra parte, con el fin de ilustrar el efecto de la distorsi6nJ mostramos esquemáti
Camente en la figura 2.2.4 la simetría espacial así como los niveles energéticos mM 

. bajos de un par de huecos en el estado base antes (a) y después (b) de la distorsión. 
Cuando hablamos de.la simetrfa da;'.L .. y2 nos referimos a la función de onda del par 
que tiene una simetría similar a los orbitales dw,2_y'2. Los nodos y los signos de dicha 
función -vér tabla B.2- de onda están representados respectivamente por las lÚleas 
punteadas y por los sí:tnbolos + y -en la figura 2.2.4.(a}. Podernos observar el or-
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den de los niveles energéticos en que se encuentran las simetrías de apareamiento 
encon~rándose· a la simetríad como el estado base, siguiendo a la simetría s como 
el primer estado excitado y más arriba se encuentran los dos estados degenerados 
p. 

Cuando la distorsión es considerada el .desdoblamiento de los estados p no es 
suficient.e para que uno de ellos pueda pasara! estado base, a menos que la dis
torsión sea suficientemente grande. Esta situación es reflejada en el diagrama de 
fases para huecos de la figura 2.2.2.(b). 

.. a) 
+ + + + 
+ + + + --------- d 

+ + + + 
---------- P 
----------s 

+ + + + 

b) 

---------- d 
---------- p 
----------- s 
---------- p 

Figura 2.2.5. Signos y nodos (lineas punteadas) d.e la función de onda de dos electrones en el estado 

base para (a) una red cuadrarla normal y (b) una red eOIl distorsión. En aml:los casos se usahlos 

mísmos parámetros del hamiltoruano como los de la figura 2.2.2.(a). 

Para el caso de dos electrones en la red sin distorsión, el estado base es de 
simetría s y el primer estado degenerado p se encuentra relativamente cercano al 
estados, como se muestra en la figura 2.2.5.(a). Una vez que ocurre la distór-
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sión -ver tabla B.l-, un desdoblamiento de los estados degenerados p conduce a 
un cambio de simetría 8 a p en el nuevo estado base, como se muestra en la figura 
2.2;5.(b). La interpretación 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 hasta una distorsión infinitesimal de la red para que la simetría p pase a 
ocupar el estado base. 

4x10" 

.30>:10" 

o 
~ 2>:10" 
<i 

1:<10.6 

o 
13.701 

,g 13.700 

13.698' ~ _--'-_--''-'-_-'--_-.L-~~ 
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 

o/to 

Figura 2;2.6. (a) La energía de apareamiento (tl.2) y (b) la longitud de coherencia (e) como función 

de la dístorsióndelsalto correlacionado (63) para el caso de dos electrones con los mismos parámetros 

de la figura 2.2.2 y O. 

En lo que se refiere a otras propiedades de los pares, hemos analizado .el com
portamiento de la longitud de coherencia (e) y la energía de apareamiento (4-2) 
comofullción de 68 ; La longitud de coherencia puede expresarse como 

~ ~< r' >I!2~ l¿n1/J«r1r'1/J(r). 
LR '¡p* (r)'It' (r) . 

(36) 

donde't/J( r) es la fUflción de onda de dos partículas y r representa las coordenadas 
internas del par. Cabe mencionar que e se reduce a la longitud de coherencia de 
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la teoría BeS si se introduce un factor numérico de 2v'2/7f [Hirsch, et al., 1989J. 
En la figura 2.2.6 se muestran la energía de apareamiento (~2) y la longitud de 
coherencia (~) para un par de electrones con espín triplete, obtenidas con los mis
mos parámetros 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 
función de 03. Además, se observa una proporcionalidad inversa entre estas dos 
cantidades como en la teoría estándar. de BeS. más aún, la magnitud de ~2 para 
apareamiento tipo pesmucho más pequeño que la correspondiente para s* o d 
[pérez, et al.,2001j, loeual concuerda cualitativamente con losdatos experimen-

. tales [Maeno,et al., 19941. 

. resumen, hemos observado que una pequeña distorsión podría conducir el 
aparea:miento de electrones y no de huecos. En el siguiente capítulo estudiaremos 
el problema de densidad finita y la superconductividad tipo ttiplete. 
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Capítulo 3 
Estados Superconductores 
En el lenguaje del modelo de Hubbard, la aproximación de BOS para el potencial de 
interacciónVk ,k1,O -de corresponde al caso de U < O, excepto que en el caso BOS 
la interacción es atractiva sólo silos electrones se encuentren eerca.dela superficie 
de Fermi. En estos casos la brecha superconductora es siempre isotrópica. Cuando 
la interacción entre los electrones situados en sitios más próximos es atractiva 
(V <O),la brecha superconductora podría ser anisotrópica dependiendo del signo 
de las integrale~ de salto entre segundos vecinos. Sin embargo, se ha encontrado 
que cuando V < O el estado base del sistema corresponde al de separación de fases 
que consiste en un conglomerado de electrones en una región del sistema e inhibe la 
superconductivídad {Dagotto, et al., 1994]. Por otro lado, J.E. Hirsch ha reportado 
que la interacc~óncarga...:enlace entre primeros vecinos (b..t) podría conducir aun 
estado base·sup:erconductor con simetdas*que consiste en la existencia de nodos 
direccionales conservando el signo en la función de onda de los pares [Hirsch, et·al, 
1989]. AsfrnisIllojse ha encontrado recientemente que una pequeña interacción 
carga..:.enlace en;tresegundos vecinos (.6.t3).puedecausar la superconductívidad con 
srrnetría d [P~rez, et al., 2002].Ell este trabajo presentaremos evidencias de que 
una. pequeña distorsión en los ángulos· rectos de la red cuadrada ..:.correspondiente a 
la existencia de: .6.t~,.. podría ocasionar un estado superconductor con espíntriplete 
ysimetríaespa!cialp [Millán, et al., 2005aJ. 

En este capítulo, dentro delformalismoBCS deduciremos las ecuaciones acopla
das del estado superconductor para el hamiltoniano (169), incluyendo la distorsión 
y sus efectos en Áta descritos en las sección 2.2. Dichas eC1¡acionesacopladas 
permite:r anali$ar tanto el estado de espín singulete con simetrías espacial s* yd, 
como. el caso friplete COn simetríap. Bula primera sección usaremos el método 
variacional pa,r:a.a:ralízarla superconductividad a T =0. En la segunda sección, 
encontramos l~ecuaciones de la brecb;a superconductora aT =1=. O usando el método 
deBQgoliubov [Bogoliubov, 1958] yValantÚl {Valantin, 1958). En el tercera sección, 
usan~PlOS lasdcuacionesobtenidas en la sección previa con el fin de rea.1izar un 
estudio comparativo entré los .estados superconductores con simetrías s* ~ p y d. 
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Superconductividada T = o 

3.1 Superconductividad a T-O 
A continuación pre,sentamosel marco teórico que permite una descripción unificada 
de lasuperconductividad con espín singulete y triplete dentro del formalismo BeS, 
en el cual se consideran los pares que tienen momento del. par nulo, es decir, 
k 1 + k 2 = O,· donde k¡. es el vector de onda del i-ésimo electrón, ya que dichos 
pares forman un condensado más estable [Bardeen, r:;t al., 1957J. De esta forma, el 
hamiltoniano [Ec: (30) 1 se reescribe como 

H L é:kcto-Ck,o
k,o-

(37) 

donde N s es el número total de sitios. Este hamiltoniano lo podemos aplicar 
independientemente a una función de onda de pares con espín. antiparalelo 

o paralelo 

1BZ 

lw A) rr (Uk + VkC~k,J.cL,T)'O). 
k 

lBZ!2 

lwp) = rr (Uk + VkC~k,Tct,r)(Uk + vkc~k,!ct,l)lO)J 
k 

donde la condición de normalización conduce a 

(38) 

(39) 

(40) 

por lo cuallvkl2 y IUkl2 son las probabilidades de que el estado k esté ocupado 
y desocupado, respectivamente. Nótese que para el caso de espines paralelos, el 
producto en laEc. (39) debe restringirse a la mitad de la primera zona de Brillouin 
(lBZ¡2), debido a que estamos suponiendo que cada par se forma· con estadosjk, a:) 
y ! - k, tr), por lo cual· si tomamos en cuenta la primera zona de Bríllouin completa 
estaríamos considerando cada par dos veces. Para regular el número de partículas 
promedio (N) incluimos el término¡¡.tiV donde ¡.tes el potencial químico y ir es 
el operador del número total de partículas. Debemos minimizar (w.;\¡H - ¡.tÑjw>.) 
con respecto a Vk donde el subíndice A representa los casos de espines paralelos 
(A .. P) y antiparalelos (.:\= A). Primeramente analizaremos el caso .:\ = A por 
mediodela ecuación [Thinkam, 1996] 

8(w AIH -ttNlw A) 8.[2 L (é:o(k) - ¡.t) v~ + ~ L Vk,k/'UkVkUkIVk']. = 0, (41) 
k s w 
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donde, en nuestro caso, eo(k) es la relación de dispersión dada por la ecuación 
(175). Así mismo el potencial de interacción Vk,k' queda determinado por laEc. 
(170) donde usaremos la condición de centro de masa del par en reposo, íe 2q = O. 
El desarrollo de la expresión (41) nos lleva a la ecuación [Pérez, 2002] de la brecha 
energética a T = O . 

II . (k) = __ .1 .. ", Vkk,llA(k') 
A. N L 2E (k/) , 

. s k' A 
(42) 

donde 

EA(k) = J(co(k) - ¡t)2 + ll~(ki) (43) 
Y las expresiones para Uk, Vken términos de las energías son 

~ (1 ';(k) ) 
EA(k) , 

(44) 

~ (1 ';(k) ) 
EA(k) , 

(45) 

. con ';(k) = (co(k) - ¡t). 
La ecuación [Pérez,2002] del número de partículas es 

1 '" c(k) ¡t 
n - 1 = - N L E (k) , 

s k A 
(46) 

donde n =N I N s la densidad electrónica 
Para el caso de espines paralelos desarrollaremos la minimización Ó(iJ!plil 

¡tÑIiJ! p) detalladamente, ya que este caso no es tratado en los libros de texto. Sin 
embargo, como·veremos es completamente análoga· al caso de espines antiparalelos. 
Podemos hacer uso de los resultados lEes. (278) y (288)J del Apéndice D, para 
aplícarlosal hamiltoniano de Hubbard[Ec. (169)] 

Ó(iJ! plH - ¡tJVIiJ!p) = 6 .[2 Lk (co(k) - ¡t)v~ 1 L(~Vk,k' 
k,k' 

donde hemos usado el hecho de que 
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Nótese que en la Ec. (47) aparece únicamente parte antisímétrica del potencial 
deinteracCÍón (Wk,k' ~Wk,-k') y las sumatorias se efectúan sobre toda la zona de 
Bril1ouin, por lo que para el primer término de la Ec. (47) se ha dividido por 2, 
.mientras queel·segundo por 

Como en el caso anterior de espines antiparalelos, el estado superconductor 
es considerado como un estado variacional, por lo cual el valor de expectación 
8(wPIH I1Ñlwp) toma un extremo (mínimo) para ciertos valores de Uk Y Vk. 

Para encontrar dichos valores buscamos la condición de minimización de la Ec. 
(47) con respecto a v~ 

g [¿;: { 2(" o(k") f1 )v~, ~, [(1 va" )v~, l! ~ (W k",I<' - W k", -k' )Uk'Vk' }] 

2(éO(k) - fJ) ~ -V~ + (1 vp I)Wk,k' Wk,-k' )Uk1Vk1 =0, (49) 
s [(1 V~)v~P k' 

=? 2(éO(k) fJ) ~ (1 2v~) 1 I)~Vk,k' TVk,-k' )Uk/Vk' = 0, (50) 
N s [(1 v~)v~F k' 

entonces 

2(éÓ(k) - fJ) 1(1-2v~) .. ~. (HT 
-'--r· 1 L....,¡ VVkk' 

IYs [(1 V~)V~P . k'· ' 

donde hemos definido 

.6.p (k) - ~ ¿(Wk,k' -'Wk,_k/)Uk/Vkl. 
s k' 

La Ec. (51) puede reescribirse como 

Si se define 

entonces 

v4 (1 + (éo(k)- fJ)2)) 
k . D.~(k) 

~ ± ~(.6.J>(k) + (éo(k) /1)2 -.6.J>(k») 
2 4 .6.J>(k) (éo(k) - fJ)2 . 

Ep(k) = [(éo(k) fJ? .6.;'(k)}í, 

2 1 
vk = --± 

2 
(éo(k~ fJ)2 = ~ [1- jco(k) .fJ1l . 

4Ep (k) 2 Ep(k).J 
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Obsérvese que la misma relación devk para el caso de espines antiparalelos es 
obtenida [ver Ec. (45)1 y por la condición de normalización, Uk tiene también la 
misma expresión en ambos casos. Continuando con el desarrollo, de 

(56) 

obtenemos 

6. p (k) = 

=> 6.p(k) = _l_~(vVkkl - Wk - k ,) [1 
2 T'T ¿.' , 

H s k' ' 

(57) 

La Ec. (57) corresponde a la de autoconsistencia de la brecha superconductora 
parél: el caso triplete a T=O dentro del modelo de Hubbard.En general, dicha 
ecuaóón tiene una restricción debido a que el potencial químico (/1) podría variar 
en función de la densidad de partículas (n) [Hirsch, et al., 1989]. Por 10 tanto, 
las Ecs. (57) y (48) deben satisfacerse simultáneamente. Esta última puede 
reescribirse utilizado la expresión (55) 

n - 1 = -~ L ¡co(k) - J.LI 
Ns Ep(k)· 

k 

(58) 

Lossi,stemas de dos ecuaciones autoconsistentes (42), (46) y (57), (58) son 'váli
dostanto para huecos como para electrones,. Así dadas T y n podemos encontrar 
¡t y .6:)Jk)' con A:::::: A,P~ Como veremos en la siguiente sección la simetría de los 
potendales de interacción Vk,k' y lVk,k' podría determinar la simetría de la brecha 
superconductora (.6.1/(k)) donde ahora el subíndice 17 representará a las simetrías 
s\ pó d. 

3 .. 2 Descripción Unificada a T =J O 
Cuando realizamos un estudio general de la superconductividad singulete () triplete, 
un lramiltoniano generalizado tipo BeS que considere a los estados de par jk,a;-k, rI) 
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tendría la expresión [Mineev, et al., 1999] 

Ho+fhnt = 

¿[eo(k)~/L] ct,aCk,a 
k,lT k,k' 

a,{3,A,¡.¡, 

(59) 

donde Va¡'1,A¡.¡,(k, k') = (--k,a ;k,pIHintlk', A ;-k', ¡.t). Así mismo, la antisimetría de 
los operadores fermiónicos nos lleva a las propiedades de simetría del potencial de 
interacción 

Vo;B,AtL(k,k') = -VBo:,AtL(-k,k/) = ~Va¡'1,¡'¡'A(k,-kf) = VtLA,¡'1a(kJ
, k). (60) 

Los elementos de matriz también satisfacen la condición de hetmiticidad [Tslllleto, 
1998] 

(61) 

La teoríaBCSsupone que la formación del estado superconductor se da median
te un superposición coherente de pares de electrones, el cual se forma a partir del 
estado normal en el que los valores de expectación 

Fa,s(k) \Ck,o:c-k,Bl, 

F~p(k) = (C~k,¡'1ct,a)' (62) 

son distintos a cero.· La amplitud de par [Fo;p(k) les antisimétrica bajo permutación 
. de partículas, es· deCir 

(63) 

A continuación discutiremos cómO la amplitud de par se transforma bajo rotación 
en el espacio de espín. Paralllla partícula con espín 1/2, la matriz unitaria (R). 
que rota el estado· de espín por llll ángulo infinitesimal óBalrededor dellll eje 
~pecificadopor un vector unitario n es 

lA • G' J:e 
~ n·- () 

2 ' 
(64) 

donde G' = (O"x,O"y,O"z) son las matrices de Pauli dadas por 

O" x = (~ ~), O" Y = (~ O ), O" z = (~ ~ 1)' (65) 

Entonces la amplitud del par se transforma como 
A A • A AT 

F~8(k) =R:ry.R¡'11)E rr¡(k) =Ro;-yF,r¡(k)R1)B' (66) 
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Como-ay CT ay = u T , se encuentra que la amplitud de un par con cualquier 
estado de espín [F(kJ} se transforma como 

i 
F'(k) = F(k)+2"68 n· [o' P(k)-F(k) ay o' ay] 

i 
F(k)+2"08n. [o' F(k) ay-F(k) ay uJ ay. (67) 

Para el caso de espín singulete, la amplitud de par es invariante bajo rotación en 
el espacio de espín, esto es 

(68) 

ya que .a; 1. Así mismo, en el caso de espín triplete la amplitud del par se 
transforma· como· un vector, es decir, 

F(3)(k) = F(k) . i o' ay. (69) 

Dentro del formalismo BeS, la formación del estado superconductor se analiza 
considerando la aproximación de campo medio sobre los pares de Cooper, es decir, 
el hamiltonianode laEc. (59) puede reescribirse como 

H MP ::;:: L [eo(k)-¡.t] cto-Ck,a + ~ 2:= Vap,AP(k, k/) X 

k,o- k¡k' 
a,p,A,J.L 

[F;aCk)+ (C~k,actp - F;a(k))] [FAJ.L(k
/)+ (Ck/,>,C-k/,J.L FA/< (k'))] 

,...., 2:= [éo(k)-¡.t] 4,aCk,a + ~ L: Va,6,AJ.L(k j k')[FAJ.L(k')C~k,á4,!3 + 
~ ~~ 

a,,6,>",fli 
(70) 

En general, e1 potencial de interacción puede reescribirse separando las partes par 
(VCe)) e impar (V(o») en el espacio de momentos como 

donde 

y 

Vap,AJ.L{k, k/) = ~ (OaA0¡Sfli - OafliOfU) v(e) (k, k') 

~ (oa>..0Pfli ÓafliOpA ) V(o)(k, k'), (71) 

V(o)( -k, k') = V(Q) (k, -k') = V\o)(k
1 
k' ). 
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Así mismo, la brecha superconductora [.6.a¡B(k)] se puede definir como 

Aaj3(k) - L Vaj3,Á,..(k,k')FÁJ-L(k/) (74) 
kl,ÁJ-L 

y CDnsecuentemente 

ABa(k) = L VÁ,..,a¡:¡(k' , k)F;,..(k' ), (75) 

kl,ÁJ-L 

pDr lo que .6.er,B(k) es una función impar ante intercambio de partículas, es decir, 

(76) 

En analogía .con la amplitud delpar, las brechas superconductoras para elcaso 
singulete [.6.(1)(k)] y triplete [.6.(3)(k)J -con espines de los pares bien definidos
pueden definirse como 

y 
.6. (3) (k) = .60(3) (k) . i CT ay, 

donde usando la ecuación de (76) se tiene que 

~(l)(k) = -cLv(e)(k,k')F(k'), 

y 
.6o(3)(k) = - LV(o)(k,k')F(k/). 

k' 

(77) 

(78) 

(79) 

(80) 

Usando la definición de la brecha superconductora LEc. (7 4) ], la eCuación (70) 
convierte a 

HMF = '~Lf60(k)-lLl (C~,qCk,u - C-k,qC~k,{)") + ~ L [co(k)-J1) 
k,u k,u 

~ L[L1O:j3(k)ct.OiC~k,j3 + ~~¡3(k)c-k,o:Ck,j3 + ~ap(k)F;o:(k)] . (8l) , 
'k,a,¡3 

Es conveniente expresar esta ecuación en forma matricial, es decir, 

A 1,"'" A t ,A 1 ~ t , 1~, " ] 
HMF :2L CkckCk+ 2 L Ak,o:~Fk,j3a + 2 L [co(k)-p. , 

k k,a,p k,a 

(82) 

donde 
(83) 
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es una matriz de 4 x 4 y 

[ 

Ck,T ] 

Ok - [ t~a ]- Cr~~l . 
c_k,! 

(84) 

El hamiltoniano dela Ec. (82) puede diagonalizarse usando una transformación 
unitaria de Bogoliubov, la cual no afeetalas propiedades de anticonmutación y 
transforma los operadores fermiónicos ck,a a nuevos operadores fermiónicos dk,a, 

es. decir, 
(85) 

donde 
T T = [ u .. k,at'J Vk,a,B] 
Vk ,* * , v -k,aj3 u-k ,Oi.f3 

(86) 

Dk = [~k,f3 ], 
-k,,6 

(87) 

siendo Uk,a(3· Y Vk,a,6 matrices de 2 x 2en el espacio de espín, las cuales quedan 
determinadas· como [Mineev, et al., 1999J 

Uk,ap = fEr¡(k) + (eo(k)-fl)]Oa¡9 . = UkOat'J, 

yllEr¡(k) + (eo(k)-fl)J2 + ~(k) 

J[Er¡(k) + (eo(k)-'fl)J2 + b.~(k) 
b..k ,a,6 (88) 

En las ecuaciones (88), Er¡(k) es la energía de excitación, es decir, la energía 
requerida para romper un paren eLestado k con simetría TI. Para el caso singulete 
tenemos 

E'1(k) = J(Eo(k)-J-L)2 + 1b.(1)(k)¡2 = J{EO(k)-JJl + b.~lg(k)¡2, (89) 

con 'f} == s*, d. Para el caso de espín triplete 

E'1(k) == J(eo(k)-fl)2 + ja(3)(k)12 
= J(co(k)-fl)2 +b.~IP(k)12, (90) 

con 11 = p. En la ecuación (90), P(k) es un vector antisimétrico ya que a(3)(k) 
es la parte espacial de la brecha superconductora. 

Definiendo 

E _ [ E1)(k)óa:p O. ] 
k - . O -E'1(k)Oa!3' 

(91) 
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se cumple la identidad [Mineev, et al., 1999] 

(92) 

además 

~Eb~EkDk 
k 

(93) 

ASÍ, 131 hamiltoniano de la Ec (82) toma la forma 

HMF = Ea + ¿E1](k}dÍ,adk,d) (94) 
k,a 

donde el término 

Eo = ~ ¿~af'(k)FJa(k) + ~¿[(so(k)-¡u) - E7)(k)]' (95) 
k,a,B k,a 

es la eIlergía del estado base. 
por otra parte, usando las transformaciones de Bogbliubov [Ec. (85)1 la am

plituddel par puede expresarse en términos de los nuevos operadores (dk ,')'), esto 
es 

F",u(k) {Ck,,\Ck,,u) 

( [ ~(Uk,>-7dk" + tIk'Á,d~k)) [l?Lk,",,Lk,, + V-k,,..dt,;)] ) , 
(96) 

Para simplificar esta última ecuación usamos las siguientes propiedades 

(97) 

(98) 

y 

(99) 
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donde hemos considerado que el número de excitaciones (dt,adk,('t) obedece a la 
estadística de Fermi-Dirac 

(100) 

Así obtenemos que 

(101) 

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

A (k) '" í: ( '). AAj1. (k') ( 
0!/3 = -. L..t l ¡3a,Aj1. k, k 2E (k') 1 

k' ,A,j1. r¡ 

(102) 

Para el caso singulete 

~(l)(k)~'-Lv(e)(k,k') (1.2fkl). ~(l)(k'), (103) 
k' 2/e(k) + ~~ jg(k,)¡2 

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

,a.(3)(k) = _ 2:Veo)(k,k') . (1- 2fk,) . . ,a. (3) (k' ) (104) 

k' 2/e(k)+ .~~ IP(k')12 

con r¡ p~ En ambos casos usamos la definición ~(k) = Eo(k) - J],. 

En resumen, hemos encontrado la ecuación que determine la brecha supercon
ductora con espín triplete[Ec. (104)], la cual puede r~scribirse para un potencial 
de. interacción arbitrara [V (k, k/)) como 

,a.(3)(k)= -1 L[V(k, k')-V(k, -k')-V(~k, k')+V( -k,-k')] ~;,)(~:; (l-2fk,). 
. k' p 

(105) 
Esta última ecuación será nuestro punto de partida para el análisis del estado 
superconductor con espín triplete. 

3~3 Simetrías del Estado Superconductor 
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3.3.1.Simetria p 

Aplicando al potencial de Hubbard ~Vk,k',O cuyos pares tienen centro de masa en 
reposo (q = O), es decir, ~ V(k, k') =l~S ~Vk,kt,o, la Ec. (105) puede reescribirse 
como 

A (3) (k) 

(106) 

donde se ha utilizado las propiedades ~Vk,k' = W-k,-k' y Wk,-k' = ~V-k,k' para el 
caso particular de la Ec. (171). 

Si consideramos una distorsión de los ángulos rectos de la red cuadrada, entonces 
el potencial Wk,kl toma una forma específica. que está dada por la Ec. (171) yen 
consecuencia la Ec. (106) se convierte en 

A(3) (k) ... - ·N
1 

. ¿~) V tJ(k - k') - V tJ(k +k') + 2~tt[cos(ka;a + k~a)-
2 SkI 2 2 

cos(ka;a k~a) + cos(k~a + kya) - cos(-k~a + kya)] 

-2~t3{cos(ka;a +k~a) - cos(ka;a - k~a) + cos( -k~a kya) 

A (3) (kl
) E (k') 

cos(k~a - kya)]} Ep(k')· tanh 2k
B
T' 

Para simplificar esta expresión utilizamos las identidades trigonométricas 

es decir 

cos o: + cos j3 
a+B a 

- 2 cos -·-2-· cos 2 

cosa - costJ 2
. a tJ.aj3 

- sm--sm--·-
2 2' 

cos(kxa k~a) cos(kxa k~a) + 
cos(k~a kya) cos( -k~a + kya) 

- -2 sin(ka;a) sin(k~a) 2sin{kya)sin(k~a), 
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por lo tanto, la Ec. (107) se reduce a 

1 V 
A (3)(k) = - 2N :z= {2 [,B(k - k')- ,B(k + k')) - 4(.6.tt - .6.t;) x 

s k' 

[sin(kxa) 8in(k~a) + sin(k~a)Sin(kya))}~:~~~;) tanh ~%~i(.111) 

Dado que 03 = (.6.tt .6.t;)/2, proponiendo la brecha energética tipo p de la 
siguiente forma 

(112) 

y sustituyendo la expresión de ,B(k) {Ec. (22)) en la Ec. (111), esta última se 
transforma a 

. donde g{k) = [sin(kxa) ± sin(kya)). Como k .. y k~ son vectores unitarios perpen
diculares a la red cua,drada}·entonces son igUales. La Ec (113) ·puede reescribirse 

.. como 

. Apg(k) - -.6.p sin(kxa) ::z= [sin2(k~a) ± sin(k~a) sin(k~a)J F(k') 
s k

' 
V 

::¡:L1p sin(kya)W- :z= [sin2(k~a) ± sin(k~a) sin(k~a)J F(k') 
1 '8 k' 

±.6.p sin(kxa) ~3 :z= [sin2(k~a) sín(k~a) sin(k~a) J F(k') 
SkI 

+.6.p sin(kya) 463 L [sin2(k~a) ±sin(k~a) sin(k~a)] F(k!),(114) 
k ' 
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donde F(k') = Ep(k/) tanh ~~~~ es una función invariante ante intercambio de k'x 
y k~, porlo tanto, 

- [(;s =f~:) flpsin(kxa) ± flpsin(kya) (.~ ~63)] X 
Ns 

L [sin2(k~a) sin(k~a) sin(k~a)] F(k' ). (115) 

k' 

Finalmente, obtenemos 

sin(kxa) sin(kya)J E 1(. ) tanh EkP(k) .. , 
p k2 BT 

(116) 

donde 

Ep(k) = V[Eo(k) - Jif+ fl~ [sin(kxa) ±sin(kya)]2, (117) 

siendo Eo(k) la energía de una sola partícula [Ec. (175)1, la cual dentro de la 
aproximación de campo medio puede escribirse como 

Eo(k) = 
u 

("2 + 4V)n 2(to + nflt) [cos(kxa) + cos(kya)J + (118) 

2(t~ + 2nfltt) cos(kxa + kya) + 2(t~ + 2nL1t3) cos(kxu - kya). 

Por otro lado, para sistemas de muchas partículas interactuantes, la estructura 
debamdasenelesquema de una sola partícula depende de la intensidad de la inter
acción. En consecuencia, el potencial químico cambia S11 valor y para temperaturas 
finitas -tomando en cuenta la estadística de Fermi-Dirac- la Ec. (58) se convierte 
en 

n .- 1 = -+ L lEO (k) . Ji.1 tanh Ep(k) . 
Ns k Ep(k) . 2kB T 

(119) 

Hasta el momento hemos analizado los dos estados de espín paralelo del estado 
superconductor con espín triplete, a continuación investigaremos el caso triplete 
edn espInes antiparalelos. Para ello, consideremos la parte antisimétrica del po
tencial de la Ec.(170), 

(o) . 1 ( 1 T 
Vk,k' =4 Vk,k' - Vk,-k' (120) 
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y utilizado las propiedades Vk,k' V~k,~k' y Vk,-k' V-k,k/, obtenemos 

%(Vk,kl - Vk,-k') - ~. p(k - k/)- ~ p(k k') + (121) 

~t[,B(k)+p(k')_¡3( -k)--,B( -k')J+ 
~ttb(k, k') -1(k, -k')] AtgI«(k, k') - «k, -k')]. 

Sustituyendo esta expresión en la Ec. (106) en el lugar de HWk,k' - Wk,-k') pero 
usando la misma simetría de la brecha energética superconductora [Ec. (112)], 
obtenemos 

~pg(k)kz = - ~p L {[~ (U - U)] g(k')+ [V B(k - k') - V p(k + k')Jg(k') 
2Nskl 2 2 ' 2 

+2~t[cos(kxa) + cos(kya) + cos(k~a) cos(k~a). 

cos(kxa) - cos(kya) - cos(k~a) - cos(kya)]g(k') + 

2~tt[cos(kxa + k~a) - cos(kxu - k~a) + cos(k~a kya) -

cos(-k~a kya)}g(k') - 2~tg[cos(kxa +k~a) -cos(kxa - k~a) 

+cos(-k~a - kya) ~ cos(k~a kya)Jg(k')}k'zF(k'). (122) 

Simplificando la ecuación (122) anterior observamos que ésta se reduce precisa
.mente a la ecuación (101). De este modo, obtenemos que para el caso triplete 
de espines antiparalelos se obtieneJa misma ecuación de la brecha energética su
. perconductora (Ecs .. (116) J que el.caso de espines paralelos. En consecuencia, 
los tres estados de espín triplete fEcs.(28) Jpueden ser descritos por las mismas 
ecuaciones [Mineev, et al., 19991. 

En la siguiente sección analizaremos las ecuaciones del estado superconductor 
para las simetrías 8* y d. 

3.3.2.Simetrías s* y d 
Como hemos visto, el hamiltoniano de Hubbardgeneralizado a segundos vecinos 

. nos permite, al pasar del espacio real al espacio recíproco la Ec. (14) íencontrar 

. de manera natural los potenciales de interacción entre pa.rtículas con espinesan
tiparalelos y paralelos. Eldesarrollo anterior para el canal p puederealizarse de 
manera similar para las simetrías s* y d. 

Es sencillo mostrar que tomando en consideración la asimetría b.t~ en las di
recciones x ± y respectivamente, las ecuaciones acopladas para las simetrías s* y 
d, no cambian fPérez, et al., 20021, viéndose reflejada la dependencia de 68 en la 
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relación de dispersión de campo medio (Ec. (118)], la cual a su vez es invarian
te ante cualquier tipo de simetría superconductora. Para el caso de simetría s* l 
consideramos la brecha energética [Hirsch, et al., 1989] de la forma 

(123) 

y el potencial de espinesantiparalelos [Ec. (170) J. Así el conjunto de ecuaciones 
acopladas son 

y 
(125) 

donde 

1
1 

= ~ ~ [cos(kxa) +cos(kya)]l tanh (Es*(k)) , (126) 
!VS k 2Es* . 2kB Tc 

siendo N s el número total de sitios, 

Es* (k) = V(co(k) - /1)2 + A;. (k), (127) 

y co(k) está dada por la Ec. (118). De esta forma, las Ees. (124) 1 (125) junto 
con la siguiente ecuación que determina el potencial químico 

n 1 = -~ L é(k) - Ji tanh (Es* (k)) 
Ns k Es' (k) 2kBTe ' 

(128) 

forman un sistema detres ecuaciones acopladas para el canal S*. Adicionalmente, 
la condición de transición superconductora As' (Te) = O lleva a las ecuaciones (124) 
Y (125) a la ecuación 

(129) 

donde f3 = V + 4At3 Y ..\ 4At. Por ello, para el cálculo de Te en el canal s* solo 
es necesarioresolver dos ecuaciones acopladas [Ecs. (129) y (128)]. 

El caso similar al propuesto en el modelo BeS es aquel que tiene los siguientes 
valores de parámetros; t = -1, t' V = At = flt3 = O Y U < 0, el cual 
corresponde a una brecha energética con simetría esférica s que no depende del 
vector de onda k. 

Por otra parte, en las ecuaciones acopladas correspondientes a la simetría d, se 
propone la siguiente expresión para la brecha energética {pérez, et al., 2002] 

(130) 
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En este caso la ecuación de la brecha energética para la simetría d es 

la cual deberá resolverse simultáneamente con la siguiente ecuación 

n 

•• • • • • : . 
• 
• • 

• • • 
~ p-wave 

10~~~~--~~--~~--~~~~~~~ 
0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

n 

(132) 

Fígura 4.2.1 Temperatura crítica del canalS* (círculos abiertos), p (círculos sólidos) y d (cuadrados 

<tbiertos) como función de la densidad de electrones (n), para: el sistema t~=-0.451to', U=8ttoJ, 
V=Ó=O,,6.t=O.5¡to¡' ,6.t3=o.o5Itol y &3=o.osltoj. 

Es interesante enfatizar que las ecuaciones (116) y (131) son iguales, excepto que 
,6.t3 y [cos'2(kxa) cos(kxa)cos(kya)] son para la superconductividad con simetría 
d,míentras <53 y [sin2(kxa) sin(kxa) sin(kya)] para la simetría p(Pérez, et al., 
2005]. Así mismo, se puede observar que las ecuaciones que determinan la super
conductividadcon simetría s* también son rnuy similares. Esta simetría entre las 
ecuaciones para s*, p y d, nos brinda la posibilidad de formular una teoría unificada 
para la superconductividad anisotrópica. 
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Como un ejemplo de la competencia entre los tres tipos de simetría 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 Te con la densidad electrónica (n), para los valores de 
parámetros tS -0.45jtol, U = 81tol, V= O' = 0, !:::.t = O.5]tol, !:::.t3 =O.05Itol Y 
63 - O.05I tol· 

Nótese que para cada curva existe un valor óptimo de la densidad electrónica 
(nop) para la Te es máxima, a pesar de que se localiza en valores diferentes de n . . En 
particular, 10$ valores de nvp para las simetrías p y d se encuentran en la región de 
electrones y la de hu.ecos, respectivamente. Este hecho concuerda con lo observado 
experimentailmente en Sr2Ru04 y en los óxidos superconductores de alta Te < 

En·el próximo capítulo .estudiaremos con más detalle las propiedades del estado 
superconductor con simetría p, el cual cODEtituye eltema central de esta tesis. 
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Capítulo 4 
Superconductividad Triplete 
En este capítulo se presentarán primeramente una solución analítica del estado 
superconductor con simetría p para el límite diluido y fuertemente correlacionado, 
deutro del modelo de Hubbard en una red cuadrada con distorsión infinitesimal,En 
la segunda sección se presentará un método alternativo para determinar el potencial 
químico del estado superconductor. Por último, presentarán las principales 
propiedades dela superconductividad con espín triplete, tales como Te, D.o/2kBTc1 

asÍ. como la variación angular· del espectro de excitación. 

4.1 Límite Fuertemente Correlacionado 
Una de las mayOres expectativas de los trabajos teóricos en el tema de la su
perconductividad es encontrar una solución analítica .del estado superconductor, 
sin embargo si ésta eXIste no debe ser trivial. En esta sección mostraremos tillá 

solución analítica de las ecuaciones (116) Y (119) para obtener el valor de la 
brecha energética (~p)) la temperatura crítica (Te) Y la razón de la brecha ener
gética(2ilo/k13Te), en el límite diluido (n --t O) Y fuertemente correlacionado 
[éo(k) ~ OJo 

Partiremos de la serie de Taylor de Ep(k) para D.p « 1, esto es 

Usando la propiedad 1/(1 x) c:::: 1 - x se tiene que 

_1_,,-, . 1 {1 
Ep(k) - /éo(k) - 111 . 

,,~ [sin(k,a) ± Sin(kya)J'} 
2 [éo(k) p,}2 . 

(1.34) 
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Entonces, cuando = O Y en el límite fuertemente correlacionado Ico(k) ---> O], la 
ecuación (119) puede reescribirse como 

n-1 ':::: _ (~)2 jj [co(k) - M} { .. 1 
27r Ico(k) pi 

lBZ 

t3. 2 [sin( kxa) . sine kya) J2 } .. dk dk 
p 2 [co(k) M]2 x y 

,....., sígno(M) (1 -~ ) . (135) 

Eula ausencia de interacciones electrón-electrón, el límite éo(k) ---> O implica que 
J.1 ~ O. Entonces, cuando se enciende la interacción atractiva, se propician la 
fqrmación de pares y la condensación superconductora, por lo que se espera un 
potencial químico (M) del estado superconductor negativo. De la Ec. (135) y 
considerando M < O, tiene que 

M= (136) 

Utilizando el desarrollo de Taylor de Ep (k) [Ec. (134)} 1 la Ec. (116) se transforma 
a 

1 -

(137) 

Para el caso de V= O y éo(k) O, obtenemos 

1 = 
sin(kxa) sin(kya) 

. x 
M 

(138) 

Nótese que los signos ± en la última ecuacÍónse derivan de la orientación de la 
·distorsión, sin embargo, ambos caSos conducen a un mismo valor de la brecha 
superconductora para una \53 1 dada, por lo que analizaremos únÍcamenteel caso 
del signo superior, Evaluando las integrales de la Ec. (138) obtenemos 

1 = 253 (1 _ ~ .. t3.;) . (139) 
J.1 42J.12 
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Sustituyendo la expresión de /L dada en la Ec (136), se obtiene 

.6.p. = 2V2n (1 _ 9n) . 
83 . 4 

(140) 

Por otro lado, en el caso de T ~ Te, se tiene que .6.p (Te) O Y la ecuación (119) 
toma la forma 

n -1 = - (~)2JrI (eo(k) - /L) tanh ko(k) - /LldkXdky. (141) 
2ír } jeo{k) - /Ll 2kB Tc 

1BZ 

Considerando éo(k) -. O obtenemos que 

n -- 1 = (2:) 2 J J taIlh2kBTe dkxdky 
1BZ 

1J.í1 
- tanh 2k

B
T

c
' (142) 

y entonces 
(143) 

y tomando co(k) ---:-+ O, obtenemos 

1· [~:I tanh ;~J,e (2:) 2 JJ [sin2
(kxa) +sin(kxa) sin(kya)] dkxdky 

1BZ 

83 . .1J.í1 - M tanh 2k
B

Te' (145) 

Finalmente, usando la Ec. (143) encontramos que 

(1- n) 
(146) 

Por último, analizaremos la energía de excitación de las cuasi-partículas (.6.0), 

la cual se define como el valor mínimo de Ep(k) [Ee. (117)) evaluada en el anti
nodo (Monthoux, et al, 1994J. Así mismo, mostraremos una expresión del coeiE)úte 
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2!:::"ajkB Tc en .ellímite fuertemente correlacionado [€o(k) ---t O]. En dicho límite 
la Ec .. (117) puede expresarse como 

(147) 

El illinimo de esta ecuación en la dirección antinodal se encuentra en C:a, ~), por 
lo cual 

(
7T íf) / 2 

Ep 2a' 2a .. =v (SnOa - /1) + 411~ 
Y sustituyendo la Ec. (136) en la expresión anterior, obtenemos que 

(sn03 

Ahora sustituimos la Ec (140) en esta última expresión, obtenemos 

~o = ~ [sno3 - ~2J2n_2_n_0~"=,~_~----,,g;:...:...) r +4 [2V2n5, (1 
~ 203 (1 _ 9;) . 

(148) 

(149) 

(150) 

Para encontrar el cociente 2110 jkBTcl usamos las Ecs. (150) y (146), por lo cual 

21n (~) (1- 9n)· , 
kBTc (1 - n). 4' 

(151) 

donde hemos usado la expresión tanh-1(z) =.!ln [(1 + z)j(l - z)]. 
Hasta aquí hemos visto que existe una solución analítica que describe el estado 

superconductor con espín tríplete en el límite diluido y fuertemente correlacionado. 
Con el propósito de estimar el grado de precisión de las soluciones numéricas del 
sistema de ecuaciones acopladas (116) y (119)) mostramos en las figuras 4.1.1(a), 
(b) Y (e) las graficas -líneas punteadas- de las funciones IIp [Ec. (140) J, Te' [Ec. 
(151)] y 211ajkg Tc IEc. (151»), respectivamente, así como las correspondientes 
soluciones numéricas -círculos abiertos- de un sistema con valores de parámetros 
ta =·tb ~ llt=llt3 = (j' U V = O. 

Además, podemos notar que 211ajkBTc en el límite diluido y fuertemente corre
lacionadoes independIente de los parámetros. De hecho, observamos en la figura 
4.Ll.{c) que en el límite de bajas densidades~ 2110 jkBTc alcanza valores muyal
tos comparados con 3.57 que fue predicho por la teoría BeS y decrece cuando la 
densidad de electrOnes se incrementa. Por otro lado, es importante enfatizar la 
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universalidad de las ecuaciones (140), (146) y (151). 

1.2 
-¡;, 

0.8 tQ 
...... a. 
<:] d 

004 
I 

0.0 

0.9 
-¡;, 
c,o 

0.6 ...... .., 
1-
~ 0.3 

1-'-' 

~ 6 ...... 
<f 

" N 3 i 
O j 

0.0 0.2 004 0.6 0.8 

n 

F.igura4.1. L Resultados ml1l1éricos (círculos abiertos) de (a) la brecha superconductora del canal-p 

(Ll.p),(b) temperatura crítica (Te) y (e) razón de labrechaenergética [2Ll.ol (kBTc)l contra la 

concentracióndeelectrones(n), con &3#0 y los otros parámetros d(71hamiltoniano igual a cero, en 

comparación con las soluciones analíticas (lineas punteadas), válido para n -,-+. o. 

4.2.Determinaci6n del Potencial Químico 
Las ecuaciones (116) y (119) se deben resolver simultáneamente para determil1ar 
el potencial químico (IL) y la brecha energética superconductora (Ll.p) o en su caso 
latem,peratur.a(jrítica (Te). Dada la naturaleza trascendental de estas ecuaciones 
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. hemos empleado el método autoconsistente para resolverlas, el cual consiste en 
evaluar. una solución inicial propuesta y las ecuaciones generan nuevas soluciones 
de siguiente generación hasta que se cumpla un criterio de convergencia. Sin em
bargo, este proceso aplicado a ecuaciones simultáneas que involucran integrales 
Illúltiplesresulta ser extremadamente costoso en tiempo de cómputo, típicamente 
se requiere de 72 horas para encontrar una Te . del orden de lOOK utilizando una 
Compaq AlphaServer 8045. Además, dicho tiempo aumenta exponencialmente 
cuando decrece Te, es decir, con la capacidad de cómputo actual resultaríaprácti
camente imposible encontrar una solución con Te ~ 1.5K observada en Sr2Ru04' 
Cabe mencionar que eb'te problema es común Bn teorías desarrolladas dentro del 
formalismo BCSgeneralizado que considera Jl como una variable que debe deter
.mínarse simultáneamente con otros parámetros del estado superconductor .. Esta 
dificultad nos ha obligado a buscar un método alternativo para disminuir significa-

. tivamente el consumo de tiempo de cómputo. Hemos encontrado numéricamente 
qqe el potencial químico obtenido de la densidad de estados de una partícula 
[D(E)] .,.en la aproximación de campo medio- se acerca al correspondiente valor dB 
Jl obtenido de las ecuaciones simultáneas,como se apreciará en la figura 4.3.1.Pen
samos que dicho método funciona con precisi6n necesaria puesto que Te pequeñas 
corresponden al régimen de interacciones débiles, como. se muestra a continuación 
para elcasd de simetría 8. A = O, el número total de electrones (N) puede 
escribirstl como 

(152) 

-00 

donde Ep es la energía de Fermi en el esquema de una partícula y dentro de la 
aproximación de campo medio. Por otra parte, el valor de expectación del número 
de partículas en el estado superconductor· esta dada por [Rlckayzen, 1966J 

N (WA\Ñlw.4) = Lvt 
k,cr 

(153) 

y usando la Ec. (55) 

2 _ 1 [1. _ e:(k) -- Jl] 
Vk 2 Es (k) , 

(154) 

obtenemos 

N = ~ t,; [1 - j(€(~ik2 i')~ + "'¡]. (55) 
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Reescribiendo la ecuación (155) como una integral en el espacio de energía, se 
tiene que 

N=· dED(c) l_ c -¡t 00 [ L 2 V« - 1')' + ~¡ 1 (156) . 

Integrando por partes obtenemos 

N 
1 8 E -¡t 

28€ J(E - ¡t)2 + llf 
(157) 

Dado que 

(159) 

-00 

por lo tanto 
¡t ~ E F . (160) 

En otras palabras, el potencial quimico del estado superconductor se puede estimar 
a partir deja energía de Fermi de una sola partícula dentro de la aproximaciónde 
campo medio, hecho que fue confirmado numéricamente en nuestros cálculos. En 
la siguiente sección,. mostraremos las principales características del estado super
conductor con espín triplete y simetría espacial .p dentro del modelo de. Hubbard 
generalizado. 

4.3 Supercol1ductividad con simetría p 
En esta sección se presentan losprinclpales resultados que hemos obtenido. en el 
estudio de la superconductividad con simetría p. Estos resultados son obtenidos 
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empleando el método discutido en la sección anterior que permite cuantificar· el 
potencial químico y reducir dos ecuaciones integrales acopladas a una sola. Por 
ser ecuaCiones trascendentales utilizamos el método de Nev,rton-Raphson para 
encontrar la solución. Así mismo, las integrales sobre la primera zona de Brillouin 
.se realizan utilizando el método de Simpsonconpaso variable y se requiere de una 
partición del orden de 109 para un criterio de convergencia de 10-6 y "'-' 10K. 
Tocios los cálculos numéricos se han realizado en doble precisión y algunos de ellos 
fueron verificados empleando cuádruple precisión. 

4.3.1.Temperatura Crítica 

La condición de la transición del estado normal al superconductor está determi
nado por D.p(Te) = O. Los resultados de estos cá1culosse muestran en la figura 
4.3.1 pata los valores de V = D.to = D.t3 E/ O, t~ - -0.3Ito! Y &3 0.5Itol, 
(clj.adrados), 0.3751tol (círculos), 0.251tol (triángulos hacia arriba), 0.21tol (trián
gulos hacia abajo) y 0.1251tol (rombos), en comparación con las soluciones de las 
ecuaciones acopladas (1~6) y (119) indicadas por líneas sólidas para los casos 
de 63 ... 0.5 Y 0.375jtol. Como se puede observar, el método que desacopla las 
ecuaciones mencionadas' anteriormente estima correctamente el potencial químico 
delestadosliperconductor, ya que conduce prácticamente a los mismos resultados 
obtenidos a·partirde las dos ecuaciones acopladas . 

. Nótese el cambio de hasta cuatro órdenes de magnitud en Te para un rango 
angosto: de la densidad de electrónica. En el recuadro de la Figura 4.3.1, la 
del estado superconductor de los canales p y d con n' 0.61 (n 0.5) como una 
funCÍónde D.ts sonrespectivamente exhibidas como círculos negros (grises) abier
tos.y sólidospara§3 = 0.375ltol,también como triángulos negros (grises) abiertos 
y . só1idos paraó3 = O.2¡tol.0bsérvese que para grandes valores de D.t3 la su
perconductividadcon simetría p' es suprimida por el estado super,conductor con 
símetríad,clondeeste último depende ligeramente de los valores de6a (ver círcu
losy triángulos sólidos en el recuadro) debido a que eh solamente modifica e:o(k) 
en la ecuación (11'8) .. En efecto,pata n. < < 1 la superc;onductividad con simetría 
d es suprimida. y el estado superconductor del canal p viene a ser' el estado base 
aún pa~a (h < < D.t3 • Adicionalmente, los resultados muestranla existencia de una 
má.xim~temperatura erÍtica (T:;nax) en una óptima densidad electrónica (nop) , los 
cuales son respectivamente graficados en la Figura 4.3.2, ambas comofurición de 
J3,dQn~eel1ílllite cuando 153 ~ O corresponde a nop. ~ 1.3, muy cercano al valor 
esperaqo del llenado de la banda, del Sr2Ru04 [Oguchi, 1995] [Singh,199S]. 
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Figura 4.3.1 La tBlTIperatura crítica {Te) contra la densidad .de electrones (n) para 

V ,'!lt !lt3 = 5 = O, tfo= -0.3Itol, J3=0.51tol(cuadrados), 0.3751tol (círculos), 

0.25itol (triángulos hacia arriba), ü.2(toI (triángulos hacía abajo), 0.1251tol (rombos) y arbitraria 

U. El recuadro muestra la variación de Te contra !ltg para los canales d y p, representados respecth 

yamente por círculos negros (grises) abiertos y sólidos, con 63 0.3751tol y n = 0,61 (n ,0.5), 
asíeómo triángulos negros (grises) abiertos y sólidos para, 53 = O.2]to! y n = 0.61 (n ~ 0.5). 

52 



S~~perconductividad con simetría p 
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Figura 4.3.2. Las variaciones de (a) máxima temperatura crítica (Tcmax) y (b) densidad óptima (nop ) 

como funciones de 6"3-
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Superconductividad con simetría p 

4.3.2.Potencial Atractivo 

Con el objetivo de entender la existencia del máximo en la temperatura crítica 
(~ax),estudiaremos con detalle en esta sección la energía potencial promedio 
entre partículas [Millán, et al., 2005b] definida comoWT {w I Hint I \fJf , donde 
Hint es .la parte de interacción electrón-electrón del hamiltoniano [Ec. .(266)} y 
¡\fJ) es la función de onda del estado superconductor [Ec. (265)J. Dicha energía 
nos proporciona información sobre la energía requerida para destruir el estado 
superconductor. En ell Apéndice D hemos desarrollado las fórmulas necesarias 
para <cuantificar esta energía [Ee (288)], la cual dentro de la aproximación de campo 
mediose transforma a [Rickayzen, 1966] 

ltVT - 1~4Jj[sin(kxa)sin(k~a) sin(kya)sin(k~a)] x 

BZ 

( .. _ lE (k) - fl]2 1 [e (kl
) - fl]2 dk dk dM dk l 

V 1. E~(k) E; (k/) x y x y 

-:;4 jj [sin (kxa) sin (k~a) + sin (k~a) sin{kya)} x 
BZ 

1 (161) . 

donde se ha utilizado la Ec. (55) y la condición de normalización [Ec. (40) J. 
En las figuras 4.3.3.(a), (b) y (c), mostramos respectivamente la dependencia de 
Tc,Ap y WT con respecto a n, para V llt= O, fa ~0.31tol, 63 = O.375\tol 
y A:t3 0.75 Ito I (círculos) , O.5Ito! (triángulos hacia arriba), y O (triángulos ha
cia abajo). Dbsérvese que en las figuras 4.3.3.(a) n op = 0.52, 0.55 Y 0:61, (b) 
nop = 0.528, 0.592 Y 0.64, Y (e) nop 0.524, 0.592 y 0.64, para At3 =0.75\to¡' 
0.5jtol y O, respectivamente en cada figura. Cabe mencionar que los resultados 
presentados en las figuras 4.3.3. Ca) y (b) son obtenidos lisando las dos ecuaciones 
acopladas [Ees. (116) y (119)], mientras que la figura 4.3.3.(e} es obtenida de la 
·,Ec. (161). Nótese como nop parallp prácticamente coincide con el de la energía 
potencial -lVT y es ligeramente diferente al correspondiente a la Te, hecho que 
podría deberse a que t::..p . Y ~ W T son calculadas a T = O a diferencia de la· figura 
4.3.3.(a). 
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Superconductívídad con simetría p 
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Figura 4.3.3 (a) Temperatura crítica (Te). (b) brecha superconductora (8.p ) y (e) energía potencial 

promedio (WT) contra densidad de electrones (n) para V = 8.t = 6 = O, t~= -O.3ItoL 
8.t3=0.751.tol (círculos), 8.t3= 0.5 Jtol (triángulos hacia arriba) y O (triángulos hacia abajo), con 

63 = 0.3751tol y U arbitraria. 
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4.3..3.La Brecha Energética 
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Figura 4.3.4 Dependencia de la temperatura de la razón de la brecha energética [2Llo/ (kBTdJ para 

el caso p-wave (círculos) de la figura 4.3.1 con V = Llt Llt3= 8 O, t~;:= -0.3lto\' 
83= 0.3751toly n =0.61. El caso S-wave (líneasólída) con U = -2.5jtol y fo= -0.3 ¡tolo 

En. la figura 4.,3.4 mostrarnos la razón de la brecha energética (2'Llo/kBTc ) Y su 
dependencia con la temperatura para el mismo sistema de la figura 4.3.1 con 
83.= O.375ltol, (círculos) y n 0.61. A fin de hacer una comparación con el 
estado superconductor con simetría s obtenido del modelo de Hubbard con Une
gativa, mostramos en la misma figura 4.3Ala razón de la brecha energética para 
Un sistema COn U- -2.5ItoL tS =-0.3ltol Y n = 0.61 (línea sólida). En el re
cuadra de esta figura podemos ver la razón normalizada de la brecha energética 

, (Llo(T)/!5.o(O)) 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 último correspondería aun sistema del tipo BeS. 
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Sv:perconductivídad con simetría p 

4.3.4.El espectro de excitación 
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Figl,lIa 4.3.5 Brecha energética de excitación de cuasipartículas (~O) como una función del ángulo 

polar para V= ~t= 6=0, to .--.'- OAéV, t~= -0.12eV, ~t3= O.2eV, 63=O.15eVcon 
arbitraría 'U y densidades de electrones (a) n 0.5, (b) n = 0.6 y Ce) n = 0.7. 
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A fin de ilustrar la simetría del estado superconductor con espín triplete, mostramos 
en las figuras 4.3.5 (a), (b) Y (c) el espectro de excitación esperado para el canal 
pcon V = ~t 6=0, to = O.4eV, t~ - -0.3jtol, ~t3 =0.5jtoj and 63 = O.375jtoj 
con arbitraria U densidades de electrones n = 0.5, 0.6 Y 0.7, .. respectivamente, 
enfuncióJ) del ángulo polar fJ = tan-1 (kyjkx ) y alrededor del punto (ir, n),punto 
en el que se encuentra el máximo de Ep{k). En estos espectros se muestra que de 
una simetría p con una línea nodal en 1350 [ver figura 4.3.5.(a)J, podemos pasar 
a otra simetría con tres líneas nodales [ver figura 4.3.5.( c) 1 conforme n aumenta . 

. EvideJ)tement~ la orientación de la línea nodal dependerá del signo de Ó3, el caso 
.expuesto en . las figuras 4.3.5 corresponde al signo positivo, mientras que para . 
caso negativo las líneas nodales estarían rotad&.') 9ügrados. 

tesumen, la eXÍstencÍade unabrechaenergetica superconductora (~) y una 
qrecha deeIlergía en el espectro de excitación de cuasi-partículas (~o) -ambas con 
simetrfap.. nos permiten concluir que la superconductividad con espín triplete en 
una red cuadrada con acoplamiento débil entre plano .y plano puede ser originada 
por llna distorsión infinítesimal de los ángulos rectos de la misma; 
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Conclusiones 
En este, trabajo de investigación hemos abordado el problema de la correlación 

electrónica dentro del modelo de Hubbard. En particular, hemos analizado con 
detalle el apareamiento electrónico y la superconductividad con espín triplete~ El 
primero se resuelve de manera exacta mediante el método del espado de esta
dos, el cual permite tratar el problema como uno de ti impurezas de enlacen. Los 
principales resultados de esta primera parte son las siguientes: 

1) Una distorsión infinitesimal a los ángulos rectos de la red cuadrada produce 
un desdoblamiento de los estados'degenerados ,apareados con simetría p y' uno de 
esos estados puede pasar a setestado base del sistema. ' 

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

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

. 4) La. energía de amarre y la longitud de coherencia de los pares tiene un com
portamient() lineal con respecto a la magnitud del parámetro de distorsión 83 , 

En la segunda parte del análisis hemos seguido un formalismo generalizado 
de la téoríaBCS,considerandoque todos los electrones pueden participar en la 
súpérconductividad.Los principales resultados son: 

1) La solución ana1ítica: en el límite diluido predice un comportamiento indepen-
diente dela correlación J3~ tanto para como para ,6.0 y el cociente Óoj2kB Te • 

2) Laexi$tenciá deÚllaconcentración electrónica óptima { nop) para ,Te máxima. 
S) El ComportáIniento de la razón de la brecha energética con la temperatura 

es díferenttf que 'el de la teoría BCSy'alc.anza valores superiores a 3:52. 
4) Los espectros de excitación del estado superconductor coh espín triplete mues

tran .una si:metríapenJaregión de unadensidad electrónica (n) menor que nop y 
unasimetrfa más compleja paran >nop. 

p)La existencia de un estado basecoÍl simetría p en competición con los estados 
con sim.etría s*y d predonllnántemElnte en la región de n < nW, donde n!l;} es la 
concentración electrónica óptima del ca,nal p. 

En resumen, esta investigación doctoral ha sido para mi una motivación<a1 haber 
adquirido los principios básicos de la teoría cuántica de sólidos y aplícarlos aun 
fenómenoesp~cífico, como es eL casI) de la superconductividad anisotrópica. Así 
mismo, he tenido la op()tt~dad de desarrollar con todo detalle una teoría cuántica 
dela superconducllvidadconespín triplete dentro del modelo de Hubbard. Pienso 
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que la metodología utilizada en esta tesis podría eventualmente aplicarse a otros 
fenómenos cooperativos en sólidos, tales como magnetismo itinerante, ondas de 
densidad de carga y de espín. 

De los resultados obtenidos se puede concluir lo siguiente: 
1) La búsqueda de la solución del.estado .superconductor sesimplífica enorme

mente utilizando el nuevo método propuesto para desacoplar las dos ecuaciones 
sirilUltáneas del estado superconductor con espín triplete. 

2) La super conductividad con simetría p puede inducirse por una distorsión 
infi:njtesimal en la n3d cuadrada. Esta posibilidad la hemos predicho por primera 
vez a partir del modelo de Hubbard. 

3} Los primeros resultados obtenidos de la competencia entre superconductivi.,. 
dad conespínsingulete y tr¡plete, sugieren una descripción unificada de estos dos 
tipos de superconductores en base a una interaccióndel tipo carga-enlace a segun~ 
dos vecinos (~t3). 

Por último, a pesar de que en esta tesis la investigación de la superconductividad 
se realizó sobre una red cuadrada,creemos que el acoplamiento entre plano y 
plano podría ser crucial para la ocurrencia de dicho fenómeno. En.efecto, los 
pritnero$ resultadQsal introducir un acoplarrJento en esos planos muestran una 
disminuCÍón de T el debido al aumento de la energía cinética de las partículas. Así 
nlis11lo, cabe mendonar que elmétodo empleado en esta tesis podría aplicarse en 
la de.',>cripción de los superconductores no convencionales, tales como los cupratos 
superconductores yel Sr2Ru04' 
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Apéndice A 
Transformación al Espacio Recíproco 

El hamiltonianode la Ec. (14) puede escribirse como 

donde· 

y 

H == Hto + f¡t~ +Hu + fIv + H/:"t fI/:"ts, 

«i,j»,a 

Hu U 2::: nqni,¡, 

H~ V",~A 
V = 2 L..t nínj, 

<i,j> 

H/:"t = t::..t 2::: c!.aCj,a(ni,-a + nj-o-), 
<i,J>,a 

<i,l>,<j,l>, 
«i,j»,a 

(162) 

(163) 

(164) 

(165) 

(166) 

(167) 

(168) 

dondetoy t~ podrán tomar valores positivos o negativos d~pendiendo del material 
supercond uctor. 

) Como veremO$ más adelante, transformando al espacio' k cada uno de estos 
términos se llega a 

fI = "L eo(k) ct,o- Ck,Q' + 
k,a 

(169) 

siend02q vector de onda del centro de masa de los pares. Cuando existe una 
anisotropía de los saltos a segundos vecinos de una red cuadrada como la expli
cada en la sección 2.2, obtenemos los potenciales Vk,k/,q y Wk,k/,q entre pares de 
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electrones con espines antiparalelos y paralelos, respectivamente, dados por 

Vkk'q = U + V J3(k - k') + ~t[J3(k+ q)+.B( -'-k q)+J3(k' +q)+J3( -k' +q)} 
+~tt h(k + q,k' + q) + ¡(-k q, ~k' + q)] 
+~t3[((k + q, k' + q)+( -k q, -k' + q)J, (170) 

y 

V - 2" J3(k - k') ~tt "f(k + q, k' + q) 

+~t3((k + q, k' q), (171) 

donde 

J3(k) - 2 [cos(kxa) cos(kya)] , (172) 

¡(k,k' ) - 2cos(kxa k~a) 2cos(k~a+ kya) , (173) 

«k,k') - 2cos(kxa - k~a) 2cos(k~a - kya). (174) 

La expresión para la relación de dispersión es 

co(k) := 2to [cos(kxa) cos(kya)] + 
. 2t~cos(ka;akya) + 2t'- cos(ka;a - kya). (175) 

En las ~cuaciones (170), (171) Y (175) hemos hecho la distinción de los saltos a 
segundos vecinos y ~tt de acuerdo a las direcciones (ka; kv) respectivamente, 
donde las mismas definiciones para t'± y lJ:t~ como en la sección 2.2 han sido 
consideradas. 

Desarrollaremos cada término del harniltoniano [Ec. (162)] utilizando las siguien
tes relaCiones [Maharn, 1990] a fin de pasar al espacio recíproco 

y 

1. ~ ik.R¡ t - . W L...eCk,a' 
ylVs k 

1 L -ikR _. - e 'Ck 'Fr . ,a, 
V 1Vs k 

6(k k') = ~. 2: ei(k~k').Rj. 
s j 

Para el primer término de la Ec. (162) 

H~ t .1 '" .ik·R¡ -ik'.Rj t 
to = 'o NL... e e ck,aCk',a 

s k,k', 
<i,j>,a 
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debemos considerar que el sitio jes primer vecino dei escribimos Rj = R + R.y 
donde R.y es el vector que une R con Rj. Con esta terminología obtenemos 

(180) 

por lo que 

(181) 

Para los primeros vecinos R¡ de R, podemos escribir R¡ = Ri + ~ donde las 
coordenadas de los dos primeros vecinos en la dirección de kx son (a, O) y (-a, O). 
Para la dirección ky tenemos (O,a) y (O, -a), entonces 

L e-~1<·R, _ e-i(kx,ky).(a,O) + e-'i(k:i;,ky)-C-a,O) + e-i(kx,kyHO,a) + e-i(kx,ky)-(O,-a) 

(. 

2cos(kxa) + 2 cos(kya) , (182) 

por lo tanto 

Hto 2::Ztofcos(kxa) + cos(kya)JcL,ack,lT' (183) 

k,Gr 

el coeficiente de los operadores aparece como el primer sumando en éo(k) de (175). 
A continuación analizamos el segundo término de la Ec. (162). El desarrollo 

de este término e~ similar al anterior, Hto 1 con .la única diferencia de que ahora 
Rj== R + R)' donde R., denota a los 4 segundos vecinos de cada sitio i, las 
coorqenadasde loados segundos vecinos en la dirección de (kx , kv) son (a, a) y 
(-a, -a), análogamente para la dirección (kx , -kv) tenemos (a, ~a) y (-a, a), 
donde a es el parámetro de la red. Obtenemos entonces 

t ' .. 1 ". ik·R; -ik'·Rj t 
o N L e e ck-o:Ck',Gr 

s «i,j», 
k,k',lT 

t i 1 ". . i(k-k')·R -ik/.R.y t - o l\T 6 e 'e· Ck,lTCk',lT 
1 '1$ • 

t,1' 
k,k',o: 

(184) 
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Podemos distinguir dos sumandos, t'+ para la dirección (kx , ky) Y t'_ para la direc
ción (-kx , ky ), parlo cual dado que 

L e-ik·ay _ e"","i(kx,ky).(a,a) + e-i(k""ky).(-a,-a) + e-i{kx,ky).(a,-a) + e-í(kx,ky).(-a,a) 

'"Y 

(185) 

entonces 

Ht~ = 2t,+ Lcos(kxa + kya)cL,.ck,ff + 2t'- L cos(kxa - kya)ct,ffc~,'T" (186) 

k,ff k,ff 

Los coeficientes de los operadores aparecen como el tercer y cuarto sumando de 
é'o(k) en la Ec.(175). 

Hasta elmolIlento se han desarrollado los términos de dos operadores cuyos 
coeficientes aparecen en la relación de dispersión [Ec. (175) J. Continuaremos con 
lostérmmos de cuatro operadores 

H~. TT = U· '" l.·. ""' ik·R,; t ". -ik'·Ri ""' ikll.R,; t .. ""' .-ikill.Rí 
v ¿ N2 ~ e ck,r ~ e Ck',[ ~ e c k",! ~ e Ck/ll,! 

i·k k' k/l kili 

u 
N 

k,k' ,k" ,k" 

Aquí proponemos un cambio de variable de tal forma que 

k kl+k" - kili = O, 

escogiendo 

k = p q, k' == pJ+q , k ll = -p+ q,klll = _pI q, 

que cumplen con la condición (188) 1 por lo que 

Hu = ~L c~+q,icp/+q,rc~p+q,! c-p'+q,l 
p,p/,q 
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Este término corresponde a uno de espines antiparalelos y será tomando en cuenta 
enVkk' q' Es de esperarse que el caso triplete· de espines paralelos no depende de 
U (ver la figura 1.3.2). 

Dél cuarto término de laBc. (162) se obtienen tanto términos con espín paralelo 
comoanti paralelo 

(191) 

El término de espín antiparalelo serán tomados en cuenta en el potencial Vkk'q, 
el cual corresponde a [Pérez, 2002] 

~ I: j3(k' - k)ct+q,ic~k+q,!C~kl+q,!Ck'+q,il 
k,k',q,,,. 

donde 

j3(k k') =2cos(kxa k~a) 2 cos(kya ~k~a) 

Para los espines paralelos , 

~ (P) Hv 
V 

2N2 

V 
2N2 

~. eik.Rict e-íkJ,R.¡c eik".Rjct e-ik"'.Rjc· + 
~ k,¡ k/,i k",¡ . k lll ,¡ 

<i,i> 
k,k' ,kit ,k"' 

<i,j> 
k,k' ,k" ,kili 
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Nuevamente consideramos los primeros vecinos Rj de Ri 

~ (P) Hv ~ 

por lo cual 

hr(P) 
"'V -

V 
2N2 

<iJ>,( 
k,k' ,k" ,kffl 

V 
2N2 L 

<í,j>,C; 
k,k' ,k" ;kllf 

V 
L 2N 
i,( 

k,k' ,k" ,k1l! 

V I: 2N 
i,( 

k,k' ¡k!l ,k1l! 

(196) 

Si realizamos los cambios de variables de acuerdo a (189) esta última ecuación se 
transforma 

" (P) flv 

(198) 

En esta última ecuación podemos hacer cambios de índices y tomando en cuenta 
que 

L ei(k'-k).R( = ,6(k' -k), 
<,; 
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ya que R,corresponde a los primeros vecinos, tenemos 

A(P) Hv 

reacomodando los operadores 

V ,,",t 
- 2N ~ p( -2k) Ck,<TCk,<T 

k,q,O' 

2: L p(k' -k)ct+q,<TC~k+q,O'Ck/+q,O'Ck'+q,<T' 
k,k',q,<T 

(200) 

(201) 

El coeficiente del primer término de esta ecuación se anula, Efectivamente, de 1& 
definición (193) observamos que la integral dep( -2k) sobre q en la primera zona 
de Brillouin es eero.Para el término de cuatro operadores, su coeficiente lo hemos 
cohsiderado en el primer sumando de. Wk,k',q en la ecuación (171). 

Por su definición, el ténnitio de bt de laEc. (162) no podrá proporcionar tér
minos para el potencial triple te ya que la restricción de espín contrario es impuesta 
en el parénteSis, sin embargo, corresponde a uno de espines antiparalelos [Pérez, 
2002] 

f¡ tJ.t bt ""' -N' ~ [p(k+ q)+p(-k 
1 , k,k ,q 

t t XCk+q,rC"";k+q,l e_k' +q,l Ck'+q,r 

y será tomado en cuenta enVk,k' ,q' 
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Para el último término de la Ee. (162) tenemos 

( 1 ~ ikl/.R¡ tI. ~ -ikJfl,R ) 
n,= L-t e cl r-- L-t e I CIl 

v N s kll ' vfFTs kili ' 

+L\t ~ _1_ .. ~ eik·R¡ct _1_~ .. e-ik.R:ic I 

3 L-t . IN' L-t k u r¡::¡ L-t k p 
'¡ .. , V)."s k ' V 1Ys k' 

<~; >,<;¡,,>, 
«i,}»,u 

( 1~. ikll.R t.. .1 ~ -iklf/.R . ). -- L-t e . lCl,l-- L-t e lCi,¡ , 
~ k" ~~ k'" 

(203) 

donde Rj = Ri + R-y. y Ry denota·a los 4 segundos vecinos de cada sitio í. Las 
coordenadas de los dos segundos vecínos en la díreeción de (kx , ky) son (a~ a) y 
('-a~-a), análogamente para la dirección (kx , -ky) tenemoS (a, -a) y (-a, a), 
donde aes el parámetro· de la red. análogamente para los primeros vecinos Rt de 
Ri,podemos escribir Re = Ri +R( donde las coordenadas de los dos primeros 
vecinos .en la dírección de kx son (a, O) y (-a, O). Para la dÍreeción ky tenemos 
(O,a) y .(0, -a). Con estas consideraciones, podemos escribir (203) como 

A A. 1.. ~ ~(k_kf +k"-kllf)·R¡ -ik',R.y i(kll-klll)·R( t .. t 
Hllts = ut3 lV2 ~ e e e . ck,uCk',uck/,rCkt/l,r + 

s k k' k"W" 
, i,7~(,~ 

y usando la Be. (178), obtenemos 

Hllts 

(204) 

A.t3·_.
1 ~ í'(k _ k' + k/_klll)e-ik'·R.yei(klf-klll),R~ t t 

- u. 1'1 L-t u -ck,uCk',uck",rCklfl,r 
s k k'k" kili 

1 ~'(J¡' 

L\t3~ L D(k - k' + k"-klll)e-ik'·R.yei(k"-Cklll).R<:-4,uCk',uc1l/,iCk'I/,1· 

s k,kl,kll,kJtl . 

/,,(,u 

(205) 
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Ahora realizamos los cambios de variable (189), por lo cual 

H
n 

At 1 '""'" -i(p' +q)<Ry i(pl_p )<R.; t t 
• Ats- U3 N /-.-1 e e cp+q,ucP'+q,uc_p+q,íC-P'+q,i 

s , . p,p,q 
7,r;;.,U 

At 1 ""' -i(p'+q).Ry i(p'-p}R( t t (206) u: 3 N .L...,¡ e . e cp+q,ucp'+q,.,.c_p+q,rC-p'+q,l' ." 
8. J p,p ,q 

7,(,'" 

desarrQllando de acuerdo a las interacciones de segundo vecino dado que hay un 
primer vecino (salto correlacionado) 

L e-i(p'+q).R.y ei(p'-p).R( 

7,( 

_ e-i(P~+qx,p~+q!l)'(a,a)[ei(p;':-px.p~-pyHa,o) + ei(p;'-px,p~-py).(O,a)l + 
e-i(p~+qx,p~+q¡¡).(-a,-a}[ei(P~-Px,p~-py).(-a,O) + ei(p~c-Po;,p~-py)·(o,-a)] + 
e-i(P~+qx,p~+qy}{a,-a)[ei(P~-Px.P~-P!J)·(a.O) + ei(P~"";Px,p~-py)·(o,-a)] + 
e+-i(P~+qx.P~+qy)·(-a,a)rei(P~-Px,p~--'-p¡¡}(-a.O) + ei(P~-Px,p~-Pll)·{O,a)], (207) 

simplificando 

L e-i{p'+q).R-y ei(pJ -p)·R( 

7,( 

_ e-ia(px+qx+p~+qy) + e-ia(p~+q",+py+qy) 
eia(px+q3)+p~+qy) + eia(P;'+qx+py+qy) + 
e-ia(px+qx-p~-qy) e-ia(p~+qx-py-qy) + 
eia(p,V+qx-p~-qy)+ eia(P;'+qx-py-qy). (208) 

De esta última ecuación observemos que los cuatroprirneros sumandos·provienen 
de los saltos en la dirección (k:¡;, ky), mientras que los últimos cuatro de (-k:r;,ky), 
por lo cual definimos át; y Llt3 en cada una de ellas respectivamente. De esta 
forma 

L e-i(p'+q)·R.yei(P'-p).R( 

7,( 

- 2 cos(Pxa+ qxa + p~a qya) + 2é08(p~a + q:r;a + pya +qya) + 
2cos(p:¡;a +qxa p~a- qya) + 2 cos(p~a +qxa - pya - qya) (209) 
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y obtenemos 

Hl::.t3 = Att J L [2cos(Pxa + qxa + p~a qya) + 
s ,J p,p ,q 

a,aJ 

2cos(p~a + qxa+ pya + qya)]c~+q,O"Cpl+qjO"C~p+q,O"IC-p/+q,O'I 

Ati~ L [2 cos(Pxa + qxa + p~a + qya) 
s t p,p,q 

(Y ~a' 

2cos(p~a + qxa + pya +qya}c~+q,aCl>I+q'O"~~P+q,O',c_p/+q,O"/: (210) 

utilizando .la anticonmutación de los operadores 
1 . 

Hl::.t3 = Att N
s 
L [2 ('.,()s(Px a + qxa - pya + qya) + 
p,q,O' 

2 cos( --pxa + qxa + pya + qya)c~+q,O"Cp+q,cr 

- Att .~ 2: [2 cos(p;¡;a + qxa p~a + qya) + 
s , 

p,p ,q 
(f,o-' 

2cos(P'xa + q;¡;a + pya + qyu)]c~+q,O'c~l>+q,(fICpl+q,O"C_p/+qjO"l+ 
1 

1J.ti Ñs L (2 cos(Pxa + q;¡;a + pya - qya) + 
p,q,O" 

2cos(~pxa + q;¡;a - pya - qya)]~+q,(fCp+q,O" 

-1J.ti ~~s ~ [2 cos(pxa + q;¡;a - p~a qya) + 
p,p ,q . 

O',a' 

2cos(p~a+ qxa - pya - qya)]4+q,ac~p+q,0',cp/+q,0")C-p'+q,al. (211) 

Observamos que 

cos(p;¡;a·- pya + qxa + qya) 

= cos(Pxa pya) cos(q;¡;i:L + qya) sin(pxa - pya}sin(qxa + qya),(212) 

pero además 

cos( -pxa +pya + qxa +qya) 

- cos( -PxU +pya) cos(qxa + qya) ~ sin ( -pxa + pya) sin(q;¡;a + qya) 

cos(p;¡;a - pya) cos(qxa +qya) + sin(pxa - pya) sin(qxa +qya). (213) 
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Sumando estos dos términos nos queda 

cos(pxa -- Pyá + qxa + qya) + cos( --Pxa pya qxa qya) 

- 2cos(Pxa - Py4) cos(qxa + qya), (214) 

al extender la suma sobre q en laEc.( 211) a una intergral en la primera zona de 
'Brillouín obtenemos que el término cos( qxa qya) se anula ya que 

o. (215) 

Análogamente para los términos 

cos(Pxa + qxa + pya - qya) 

cos(Pxa + pya)cos(qxa - qya) - sin(pxa pya) sin(qxa qya) , (216) 

cos( -pxa + qxa - pya - qya) 

cos(pxa+pya)eos(qxa -'- qya) sin(Pxa + pya) sin(qxa - qya), (217) 

cos (px a pya + qxa - qya) + cos( -Pa;a - pya + qxa - qya) 

- 2 cos(PxCl + pya) cos(qxa - qya). (218) 

Por los mi~mos argumel1t()sque antes al extender la suma a una integral el término 
cos(q:ca -:-qya) se anula. FiIialmente nos quedan los términos de cuatro operadores 
donde {cP'+q,uC_p'+q,aJ} - O, así que 

1 
6.ti N

s 
E, [2 cos(Pxo + qxa 

p,p"q 
(J',I;r' 

p~a 

I . t t 
+2cos(Pxa qxa + pya + qya)] cp+q,ac_p+q,alc-P'+q,O"' cp'+q,u 

+D.t; ~ ¿ f2 cos(Pxa + qxo - p~a - qya) + 
s . f p,p ,q 

a,a' 
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cambiando los índices k p, k l 
- pi obtenemos finalmente 

HAts = D.tt l~ E[2cos(kxa + qxa + k~a + qya)] + 
8 k,kl,q 

a,af 

+2cos(k~a + qxa + kya + qya)Jct+q,{TC~k+q,{TIC-k'+q,lTJCk'+q,lT 
1 

+D.ts N E [2cos(kxa qxa k~a qya) 
s k,k',q 

u,G" 

2 cos(k~a+ qxa - kya - qya)}ct+q,lTC~k+q,lTfC-k/+q,ffJCk/+q,lT' (220) 

Observemos que para el caso triplete de espines iguales deberemos de considerar 
la restricción 0'. 0" por lo que podemos dividir los términos en 

Hb.tg = D.tt ~ 2.:::: [2 cos(kxa qxa k~a + qya) + 
s k,k',q 

o=flT' 

+2 cos(kia qxa kya qya)Jlct+q,{TC~k+q,(T/C-k'+q,lT'Ckj+q,O" + 

D.ttJ
s 
L [2cos(kxa qxa + k~a + qya) + 

k,k',q 

+2cos(~a + qxa + kya qya)]ct+q,lTC~k+q,lTC-k/+q,O"Ck'+q,O" 
1 

+D.ts l'{" E [2 cos(kxa + qxa - k~a - qya) + 
sk,,k',q 

0"=f{T' 

2 cos(k~a + qxa - kya qya)Jct+q,O"C~k+q,lTJC-kJ+q,O"'Ck'+q,i:T + 

+D.f"i~~~~[2cOs(kxa + qxa - k~a - qya) + 
k,k,q 

lT 
(221) 

Los coeficientes de los términos con la restricción (J" a' 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 Partículas 

En esta sección desarrollaremos con todo detalle la solución del problema de dos 
partículas en una red cuadrada. Los estados correspondientes forman una red 
cúbica en un hiper-espacio de cuatro dimensiones que puede ser proyectada 'Usan
do el método de. mapeo discutido en la sección 1.3. La red resultante puede ser 
numerada por capas como se muestra en la siguiente figura para lasprimeras tres 
capas. 

B.l Numeración de los 13 primeros sitios cj:e la red cuadrada derivada de una proyección de un 

hipercubo tetra,.dimensional Las líneas punteadas indipan las capas cOll3ideradas para el conteo de 108 

estados proyectados. 

De acu.erdo al hamiltoniano de Hubbard [Ec. (14)] ¡ la matriz de dicho hamilto
nianocorrespo:Q.dientepara los 13 primeros sitios puede expresarse como se muestra 

. en laEc. (222)" ~siguiendo la mismanomenclatur'a de la sección 1.3. Para el caso de 
dos huecos, se hace la CQusideraciónde los saltos efectivos señalados en la ecuación 
(16). 

Los resultados de la diagonalización de la matriz expresada en la Ec. (222). para 
un sistem<;i de 421 sitios proyectados -correspondiente·a 14 capas- se muestran en· 
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las tablas 1 y 2 para electrones y huecos respectivamente. La sección (a) de la 
tabla 1 corresponde a la red cuadrada sin distorsión, mientras que la sección (b) 
c0fresponde a la red con .distorsión. Obsérvese que para el caso de electrones en la 
red sin .. distorsión los estados degenerados con simetría p se encuentran cercanos al 
estado base consimetna s. Al introducir la distorsión dichos estados p se desdoblan 
y 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 simetría d. Cabe mencionar que las funciones de onda de 

.los estadosdegenetados p en las tablas 1 y 2 corresponden a una base particular 
ya que cualquier combinación lineal de estas función de onda sigue siendo una 
solución del problema. Por otro lado, podemos observar en la tabla 2 que existen 
capas enteras con amplitud cero para los estados con simetría dy p, sin embargo 
hemos verificado que las amplitudes de la sig1lientecapa no son ceros, por lo cual 
podríamos decir que son nodos de capas. 

u /3~mp /3~mp p~mp /3imp 
p- O /3+ O O 13+ O y 

pimp V p~mp O p~P py py O O O O O x· 
p;;p /3~mp V pimp 

O O O /3x ,By Px O O O . + 
/3~mp O /3~P V p~P O O O O py ,Bx /3y O 
Bimp f3~P O /3~¿P 1/ /3x O O O O O /3x (.. 

iJ . y y 

;B_ Py O O /3x O /3+ O O O O O 13+ 
iI~ O /3x O O O 13+ O (.. O O O O O iJ_ 

/3y Px O O O O O O O O 
O O /3y O O O O /3- O ,B+ O O O 

p- O /3x ,By O O O O /3+ O /3+ O O 
O O O /3x O O O O O O O 

13+ O O ,8y O O O O O /3- O 
O O O O Py 13+ O O O O O p- O 

(222) 
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-O.~41l'1352 

0.0802974 

... ~,?8.o11!!4 
0.0802974 
~l.0802974 --_ .. _ .. _._--_ .. _ ...• -.. _ ... -

Tabla B.l Los valores y vectores propios para dos el~ctrones en 421 estados proyectados de (a) una red 

cuadrada normal y (b) una con distorsión. 
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Tabla B.2Los valores y vectores propios para dos huecos en 421 estados proyectados de (a) una, red 

cuadrada normal y (b)una con distorsión. 
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Apéndice e 
Apareamiento en el Espacio Recíproco 

En este apéndice se discute algunas soluciones analíticas de la energía de amarre 
del par de electrones . con espín singulete y triplete para potenciales lsotrópicos y 
del tipo k· k' .• 

C.i Apareamiento con espín singulete 

Vimos en la sección 2.1) que los coeficientes de la función de onda del par singulete 
(29) ] satisfacen la propiedad A(k) A( -'-k). El hamiltoniano que describe 

sistemaestá dado por la Ec. (30) y podemos encontrar (<pIHI<p)s. Evaluando 
fI I <p) s, obtenemos 

fIl<p)s =2::: A(k")éo(k)CLTCk,aCtJ/,lC~kff,110) + 
k,k" ,<T 

aplicamos las propiedades de· anticonmutación para fermiones, por lo cual 

k,k",o' 

(224) 

entonces 

fIliP)s - L A{kko(k)ct,ic~k,lIO) - E A( -k)éü(k)ct,l c~k,rl0) 
k k 

1 "" . . . t .t - . t ) I ) 2' L A(k)Vk,k/,qCk+q,TCk/,o-,(Ók/+q,-k8o-l,1 - C_k,tCk/+q,a' O 
k,k',q,cr' 

~ L A(-k)Vk,kJ,qct+q,lctJ,a'Ck/+q,o-'C~k,il0). (225) 
k,k/,q,a-' 
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Usando A(kj =A( -k) obtenemos 

Hj<I>}s =¿ A(k)éo(k)cL,rc~k,lIO) - ¿ A(k)so(k)cL c~k,1'IO) + 
k k 

~ ¿ A(k)Vk,-(k+q),qC~+q,lC~(k+q),lIO) - (226) 
k,q 

.~ ¿ A(k)Vk,k/,qC¡+q,l ctl,a1(Ok1+q,-kOa"T C~k,TCk'+q,al)IO), 
k,k',q,a' 

por lo cual 

(227) 

Ahora completamos el bra-ket y usamos propiedades de anticonmutación 

(<I>jH¡<I»s = (01 L A"(k)A(k)éo(k)c-k,lC~k,lIO) + 

entonces 

k 

(O fE A" (k)A (k )EO (k )Ck,l 4,110) + 
k 

~(Ol¿ A*(k + q)A(k)Vk,-(k+q~:qC(k*q),lC~(k+q),l¡O) + 
k,k+q,q 

~(Ol ¿ A*( -(k + q))A(k)Vk ,_(k+q),q(k+q,lCL+q,l!O)(228) 
k,-(k+q),q 

(<I>IHJ<I»s= 2¿A*(k)A(k)ék{O¡O) + 
k 

~ ¿ A*(k+ q).4(k)Vk,-Ck+q),q{OjO) + 
... k,k+q,q 

~L A*(k+ q)A(k)Vk,-Ck+q),q{OIO). 
k,k+q,q 

(229) 
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Haciendo el cambio de "variable k' = (k q) obtenemos manteniendo implícita la 
suma sobre q 

(4)/HI4>)s 2 ¿ck IA(k)/2 + ¿A*(k')A(k)Vk,_kl,q. (230) 

kk,k' 

" " De esta ecuación deseamos buscar alguna condición df' energía mínima, por lo 
que podemos buscar los puntos críticos para E con respecto a A'" (k) por el método 
de Lagrange 

aE .. = 2 ~ c(k) 8A (k)A * (k) ~ aA*(k)A(k
l

) Vi 1 AA'" (k), (231) 
8A*(k) L DA'" + L DA'" k,-k ,q , 

. k ~w 

:;, 2c(k) 8A (ka)AA** (k) '" 8A*(k)A(W) V. _ f = XA*(k) L..t aA'" k, k ,q ,(232) 
k ' 

:;, 2c(k)A(k) + L A(k')Vk,_k',q = AA*(k), (233) 
k' 

[2c(k) - AJA(k) LA(k')Vk,-kl,q = 0, (234) 
k' 

donde .elparámetro A representa a la energía del par enlazado. Por lo tanto, 

[2c(k)- A] A(k) ~ -L_4(k')Vk,-kf ,q. (235) 
k' 

En general, esta ecuación no es fácil de resolver. Sin embargo j considerando 
el caso más simple en el que Vk,-kl,q sea constante negativa (-Vl ) que representa 
una interacción atractiva entre los electrones con energías entre el nivel de Fermi 
y ésta más la máxima energía fonónlca (frecuencia de Debye) , la ecuación (235) se 
convierte en 

[2c(k) Al A(k) = Vi L A(k'), (236) 

k' 
donde la suma sobre k' toma en cuenta la condición sobre la energía electrónica 
discutida anteriormente. Obsérvese que Vi ¿ A(k')=a es una constante y susti-

k ' 
tuyendo enla ecuación (236), obtenemos 

a ~ a 
l2c(k) - A]2c(k) A = Vl ~ 2c:(k') A' (237) 

entonces 
(238) 
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El caso de interacción mediante fonones, esta última ecuación puede reescribirse 
como una integral 

liwD ¡ dé' 
1 = Ví N(O) 2&' A' 

o 
donde W Des la frecuencia de Debye, con lo cual 

o bien 

(239) 

(24Q) 

All exp (N(~) VI)] = -2ñwD 8Xp (- N(~) Vi)' (241) 

en el acoplamiento débil N(O) Ví « 1, por lo que 

lim .[1 - exp (- . 2 . ).]. --7 1 (242) 
N(O) v¡--o N (O) ví . ' 

lo cual nos dice que la energía del estado del par de electrones. con espín singulete 
(Es) .pordebajo del nivel de Ferrni es 

. Es =A -2muDexp (- N(~) VI)' (243) 

C.2 Apareamiento con Espín Triplete 

Para este caso, cada par está formado por los estados k, i y-k, j, por lo cual, 
para no considerar dos veces el mismo par, la sumatoria de l<I>h[Ec. (32)] deberá 
de·correr solamente sobre la mitad de la primera. zona de .Brillouin, aunado con 
la propiedad . de . antisimetría de los coeficientes de expansión A (k) = -A ( - k). La 
evaluación de H!4»T nosUeva a 

lBZ¡2 

HI<I>h = L L A(k")ékcto-ck,tTctll,rc~k'I,1'IO) + 
k,a kit 

IBZ¡2 

~ LL A(k") Vk,kt,q4+q,v-c¡"aJCk/+q,a'Ck,a411,rC~kll,r 10) ,(244) 
k,k',q k" . 
CT~O" 
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usando las propiedades de anticonmutación obtenemos 

lBZ/2 

Hl<p)r = 2 L A(k)ckcLiC~k,rlO) 
k 
lBZ/2 

L L A(k)Vk,-(k+q),qcL+q,TC~(k+q)'ljO) (245) 
q k 

. y redefiniendo el índice k' = (k + q) 1 se tiene que 

lBZj2 

2 L A(k)CkCLrc~k;rIO) + 
k 

lEZ/2 

L L A(k)Vk,-kl,qctlTc~kl,TiO). 
k' k 

(246) 

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

lBZj2 lBZ¡2 

(PjHj<P)T = 4 L A*(k)A(k}Ck(OjO) 2 LL A*(k')A(k)Vk,_kl,q(O¡O). 
k k' k 

(247) 
Observamos que .e1 resultado es similar que para el caso singulete [Ec. (230)], por 
lo. cual, podemos proceder de de ·la. misma forma para llegar a 

[2c(k)- AJ A(k) L A(k')Vk,_k',q O. (248) 
·kJ 

Para el caso de que Vk,-k',q es una constante negativa - Vl, 

[2c(k) - A] A(k) Vi ¿A(k'), (249) 
k' 

obtenemos una solución trivial para A(k), ya que la suma ¿ A(k') se anula por la 
k' 

antisimetríade A(k'). 
En canibio,para el caso de que el potencial de interacción depende del ángulo 

entre k y k')· es decir, 

-Vi (250) 
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donde v; y V2.son constantes positivas. Por lo tanto, sustituyendo este potencial 
en la Ec (248)y transformando la suma a integral, llegamos a la ecuación 

[2é(k) - >'] A(k) = ~[Ví + V21~¡'I~1 ]A(k') 

k . k' 
- V2Tkf · ~ ¡k,¡A(k'). (251) 

En esta última ecuación, la suma del primer término es cero ya que A(k') es 
antisímétrica. Definiendo 

k ' 
a= ~ ¡k't A(k') (252) 

y sustituyendo en la Ec. (251) obtenemos 

k·a 
A(k) =V2 ¡kl [2e(k) _ A]' (253) 

Ahora, sustituimos la Ec. (253) enla Ec. (251) obtenemos la expresión 

. .. k ·k' . k'·a 
k· a = \12 ~ Jk'I2 [2e(k') _ A]' (254) 

Convirtiendo la suma a una integral y considerando interacción electrón-electrón 
vía fonón, obtenemos 

1<WD 21l" 1r 

J. dé' J j' (k· k')(k'·a) lID' 
k· a =N(O)V2[2é' -A] . . . fk'1 2 ·· 41í . (255) 

o o o 

Sean k = (kx, ky, kz) Y a = (ax , ay, az), además expresando k'en coordenadas es
féricas, se tiene que 

21r ro 

j ..... j (k. k')(k'·a)dn' 
Ik/j2 41í 

00 
27f "Ir 

J. dv/.¡ de' sin e' (ka; sin e' cos <pI + ky sin a' sin ep' + kz cosa/) x 
41í 

o o 
(ax sin Eleos <pI + ay sin a'sin <p' + az cas e') 
l. ) '3 (kxax + kyay + kzaz , 
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por lo tanto, 

nwD 

J dEl 

3 - N(O)V:! [2é'- A] 
o 

1 (2ñw D -2N (O)V2 ln _A (257) 

o bien 

A [1- exp ( N(~ V:!) J = -2ñwD exp (- N(~ V:!)' (258) 

Nuevamente, para el caso de acoplamiento débil [N(O)V2 « 1] nos lleva a la 
energía del par con espín triplete (El') 

El'. = A -2ñwD exp ( N(~ V:!) . (259) 

C.3 Caso general 

Por último, presentaremos un análisis sobre la energía del estado enlazado de un 
par con espín singulete, donde A(k) =A( -k), partiendo de un potencial del tipo 
tripletefEc.(250)] y de la Be (235) 

I . V:!k . k'A(kl
) 

[2E(k) - Al A(k) = :t,= VíA(k ) + :t,= ¡kl jk'l . (260) 

Siguiendo el mismo camino expuesto anteriormente, obtenemos 

lo que da una solución del tipo 

por lo cual 

A(1 e (263) 
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en la cual nuevamente para el caso de acoplamiento débil N(O) (3V1 V2J < < 1, 
la energía del estado apareado con espín singulete se reduce a (E~) 

6 Es = ,\ = -2tuuDe- N(of(3V1 +V2) _ (264) 

En este resultado contemplamos las soluciones singulete y triplete encontradas 
anteriormente, dependíendo de los valores de VI y \12- Para el caso singulete se 
había supuesto .\12= O Y recuperamos la ecuaci6n Ec. (243), mientras que para 
el caso triplete la antisÍmetría de A.(k) anula la primer integral y porende a VI 
obteniéndose la Be. (21)9). 
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Apéndice D 
Energía del Estado Triplete 

En general, la función de onda que contiene únicamente pares con espines paralelos 
puede expresarse como 

lBZj2 

¡w)= rr (Uk + VkC~k,fct,r)(Uk + VkC~k,lcL)IO). (265) 
k 

Además, consideremos el siguiente hamíltoniano 

fI ~ fIü + fIint 

donde 

. IIo = L to(k)Ct",.Ck,,,., 
k,a 

y 

D.1 Término (wlirol'll) 

(266) 

(267) 

(268) 

Partiendo de las Ees (267), (265) Y utilizando las propiedades de anticonmutación 
obtenemos 

{w¡fIolw) 
lBZj2 

- (01 TI (Uk' + Vk/Ck/,lC-k/,l)(Uk' + Vk'Ck',tC-k',t) x 
k'¡'k 

lBZj2 

TI (Ukll + VkIlC~klJ,tctll,r)('U'kll + VkIlC~kll,lctll,l) x 
k"¡'k 

¿(u~ + UkVkCk,rC-k,1 + UkL'kCk;lC-k,l + V~Ck,lC-k,lCk,rC-k"r) [E:o(k)cL"Ck,a] X 
k,O' 

(269) 
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A continuación, demostraremos que el operador 

á 
lBZ/2 

TI (Uk l + Vk/Ck/,!C-k',!)(Uk' +Vk'Ck/,TC-kf,j) X 
k/#k 

lBZ¡2 

TI (Ukll + Vk"C~k" ,rct",T) (Ukll + VkIlC!_kll,l cL" ,1)' 
k"#k 

es el operador unidad, es decir, aplicado al estado vacío ((01) da 

(alá {al· 

(270) 

(271) 

Para demostrar esta propiedad, iniciamos reacomodando las productorías en la Ec. 
(27ü), pudiendo expresar a á como 

lBZ/2 

á ----: I1(t4, + UklVk/Ck/,¡C-k/,¡ + Uk,Vk/Ck/,lC-k/,l + V~/Ck/,lC-k/,lCk/,¡C_k/,¡) x 
k/;lk 

(272) 

y desarrollando los paréntesis, obtenemos 

lBZ/2 

á I1 (Ut, 
k/#k 

2 t 2 t t t 
Uk/Uk,Vk/C_k',¡Ckl,¡ + Vk/UkIVk'Ck',,¡C-kf,lC_k/,¡Ck/,¡C_k/,!Ck/,l + 

2 2 t t 2 ,2 t t + 
UkIVk/Ckl,lC-kl,¡C_k/,lCk',l + Uk'Vk/Ck',¡C-kl,¡C_k',¡Ck',¡ 

22t t t t+4 t t,t t) 
UkIVIéC-kl,rCk',¡C_k',l Ck/,l VkICk',! C-kl,lCk/,¡C-k/,¡C_kl,¡Ck',¡C_k/,l Ck',.1 ' 

el cualal apIicarseal {al, puede simplificarse a 

{Olá = 

lBZ¡2 

{Ol TI {ut, + Uk'Vk'V~/Ck,,¡C-k,,~C~k,,¡Ct,,¡C~kl,lcLl + 

k'#k 
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Utilizando las propiedades de anticonmutación) esta última expresión puede sim
plificarse a 

1 BZ¡2 

(010 = (01 TI (ut, + 2u~,v~, + V~I) (275) 
kf~k 

y utilizando (U~I V~f) = 1 obtenemos la Be. (271). Por lo tanto) la Ec. (269) se 
reduce a 

(wIHolw) 
(01 :I)u~ UkVkCk,¡C-k;í + UkVkCk,¡C-k,J. +V~Ck,lC-k,¡Ck,¡C-k,r)X 

k,q 

[so (k)ct,uCk,u ] (UkVkC~k,l ct,l 

Nuevamente utilizando las propiedades de anticonmutaciónla Ec. (276) se simpli
fica a 

2(01 L éo(k) ( u~v~ V~'lLkVkct,rC~k,T 
k 

- 2 Léo(k:)(U~v~ + vt) = 2 LEO(k)v~. (277) 
k k 

Considerando únicamente la mitad de la primera zona de Brillouin, resultado 
anterior se duplica y por lo tanto 

lBZj2 

{wIHolw) = 4 L so(k)v~. (278) 
k 
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D.2 Término (WIHintlw) 

El término (wIHintlw) será desarrollado de manera similar al caso (wIHoIW), por 
lo cl\al considerando las Ecs. (268) y (265), obtenemos 

lBZ¡2 

L VVk,kICt,o-C~k,o-jC-kl\o-ICk/\O" X 

k,k' ,0-,0-' 

II (Uk ll + VkIJC~kll\ict/l,j)(Uklf vkllc~klJ,lctll,!)IO) 
k" 

lBZ/2 

L Hlk,k/ct\o-C~k,o-I II(ukll + VkI/C~k",TctJl.T)(Ukll VkIlC~kll,!Ct",l) X 
k,k',o-,o-' kllik' 

( 2 . t t t t 
Uk,C-'k',o-ICk',o-. Uk'Vk'C-k',o-fCk/,.,.C_k,,! Ck',! Uk~Vk'C-k/,o-':CkI''''C_k',iCk',r 

V~,C~ki,o-ICkl \o-C~kl,rct',TC~kl,l ct, ,1)jO). (279) 

Usando las propiedades de anticonmutación, laecuacÍón anterior se transforma.a 

HintlW) 
lBZ/2 

II (Uk ll VkIlC~klJ\Tctll,I)(Ukll +VkI/C~kll,!Ctll,!) I: VVk\k,ct,o-C~k\o-l x 
kllik' k,k' ,0-,0-

' 

(-UkIVk'Óo-',!óa-,J - Uk'Vk,Óq,¡Óal,T v~/ó.,.,¡ó"",í'C~k,,!cL! 

v~,ó.,.,¡ÓO"J,l C~k',lct,,! - V~IÓ"',16a',lct',lc~k"! v~,ó",,! 6.,."" C~kl,lct/,1 )10) .(280) 

Intercambiando los índices mudos de la sumatoria k y k/, se obtiene 

Hiritlw) . 
lBZ/2 

II (UkJl VkIJC~kll,lctll,t)(Ukll +VkIlC~kll,!Ctll,) L Wkl\kct".,.C~k'\a' X 

k"ik' k' ,k,a,a' 

( -UkVk6.,.',1 Ó.,.,1 UkVkÓo-, TÓ.,." r v~6 a,i6.,., ,iC~k,l ct,! -

V~6a,16a',1 C~k\iCt,! v~6"',16"'¡'TCt,TC~k,! - V~Ó.,.,!Óa'l! C~k,14,T )jO). (281) 
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Completando el bra-ket se tiene que 

IBZ/2 

(01 II {Uk/ll + VkIIlCklll,TC-klll,r) (Uk'" + VkIlfCkl/l,1C-klll,d X 
klll;;fk' 

lBZ/2 

I1 (Uk" + VkNC~kll,Tctll,¡)(Uk" VkIIC~kll,!Ctll,l) X 
k/;;fkl 

(Ukl + 'U'k'Ckl,¡C-k' ,¡ ) (Uk' + Vk'Ckl,lc-k',l) L lVkl,kct"O"C~kl'O"I X 

k',k,a,a ' 
( s: s: s: 5: 2 - s: tt ~UkVkUcr',1ua,1 UkVkUa,Tucr',i VkÓcr,TUcrl,Tc_k,l ck,! ~ 

V~6a,¡6cr',lC~k,T<t,1 - V~6(T,16al,TCt,¡C~k,1 ~ ~6a,!6aJ,lC~k,Tct,T)IO). (282) 

Hacemos uso de la Ec. (271) para simplificar la ecuación anterior a 

{lJrjHintlw) 

(01 .. L ~Vk"k(U~/Ct',aC~kl,O"I 
k ' ,k,O" ,cr' 

t t 2 t t ) Uk'VI<'Ck/,l C-k',l Ck, ,,,.C_k/,O"' + Vk,Ck/, TC-k';¡Ck' ,1 C-:k/,l Ck/,(TC_kl ,0"' X 

(-UkVk6"',16cr,,! ...,. UkVk 6d,T6"",T - V~6(T,T6a',TC~k,l <t,l -

v~6(T,T6a',iC~k,Tct,1 - V~6(T,16(T,,¡ctTC~k,1 - V~6(T,16o-',lC~k,¡ctT)10) 
- {OIL Wk' ,k{ -'-UkIVk/6(T,T6cr':¡ 1Lk' Vk'6"",1 6".,¡ v~,6"',1 6",',1 Ck/, rC-k/ '¡ -

k',k,G',,,.' 

~/6cr,l 6G", tCk',iC-kl,l v~/60", ¡6cr',l C-k', ¡Ck',l V~/6cr, ¡6(T',¡Ck/,.l C-k',l) x 

(-Uk'L'k6a' ,16a ,L - Uk'L'k6cr,T6a' ,T - V~6cr,¡6crl,TC~k,!ctt 

V~60-,T6al,1 C~k.TcL - V~6a,l 60-' ,TcL, TC~k,! V~6cr,1 6cr',lC~k, T4,T) 10). (283) 

Simplificando la Ec (283) se .obtiene 

{al L lVk',k (21LkVkUkl Vk' 
k',k 

22 t t 22 t t + 
VkVk,Ck',!C-k',l C-k,l Ck,l VkVk'Ck',TC-k/,l Ck,¡C_k,! 

V~V~,C-k',TCk',lC~k,-:,ct,l + V~V~lck',TC-kl,Tc~k,T4,T)10). (284) 
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Utilizando nuevamente las propiedades de anticonmutación, obtenemos que 

(wIHintlw) = (01 L Wk',k(2ukVkUk'Vk' + 
k,k' 

v~v~, - v~v~, - V~V~f + v~v~,) 10), 
lo cual conduce a 

(wIHintlw) = (01 L 2Wk',kukvkuk,vkfI0) 
k,k' 

(285) 

(286) 

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

lBZ¡2 

(wIHintlw) = 8 ~ Wk,k'UkVkUk'Vk" (287) 
k,k' 

Finalmente, de las propiedades de paridad dadas por Uk' = U-k' Y Vk' = -V-k', 
únicamente sobrevive la parte impar de Wk,k' que puede escribirse como (Wk,k' _ 
Wk,-k' )/2, es decir, 

lBZ¡2 

(wIHintl.w) = 4 L (Wk,k' - Wk,_k,)'U,kVk'U'kIVk'. (288) 
k,k' 
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