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Resumen

La superconductividad es la ausencia absoluta de resistencia eléctrica mas diamagnetismo perfecto,
cuyo descubrimiento fue en 1911 y su primer teoria microscopica se desarrollo hasta cuatro décadas
después, ya que es un fendmeno cooperativo fuera del alcance de los modelos de campo medio
estandar. Hoy en dia, se cree que el fenomeno surge de los pares de Cooper formados por dos
electrones o huecos atraidos mediante un boson. La teoria BCS desarrollada en 1957 introduce una
brecha energética superconductora esféricamente simétrica debido al intercambio de un fondn virtual
durante la formacion de pares de Cooper. Sin embargo, los experimentos recientes realizados en
cupratos superconductores de altas temperaturas criticas sugieren que los pares de Cooper son
formados principalmente por huecos en lugar de electrones con una longitud de coherencia del orden
de nanometros, cuya dinamica se desarrolla en un espacio esencialmente bidimensional, asi como la
existencia de una brecha anisotropica de simetria d [Tsuei, 2000]. Uno de los modelos capaces de
describir en forma general la correlacion electronica en solidos y enfatizar su caracter local es el
modelo de Hubbard, en el cual la interaccion carga-enlace es crucial en la formacion de la
superconductividad anisotropica [Pérez, 2010], a pesar de su relativa pequefia intensidad en
comparacion con la repulsion coulombiana siendo respectivamente 0.1eV y 20.0eV para los orbitales
3d [Hubbard, 1963].

Los cupratos superconductores son del tipo II con dos campos magnéticos criticos H, y H,,

entre los cuales el campo magnético penetra al superconductor en forma de vortices magnéticos
cuantizados. El formalismo de Bogoliubov-de Gennes (BdG) extiende las ecuaciones de BCS al
espacio real permitiendo un analisis detallado de la formacion de dichos vortices. En esta tesis,
partiendo de los datos experimentales de la espectroscopia de fotoemision con resolucion angular
(ARPES) y de la temperatura critica, determinamos los parametros del modelo de Hubbard
generalizado. Resolviendo las ecuaciones de BCS con potencial quimico dependiente de la
concentracion de portadores, pudimos reproducir sin parametros ajustables el calor especifico
electronico del compuesto La,.SryCuQOs observando una buena concordancia entre la teoria y el
experimento. Por otro lado, las soluciones numéricas de las ecuaciones de BAG confirman la existencia
de vortices con flujos magnéticos cuantizados cuyas brechas superconductoras locales dependen de la
densidad de portadores de carga. En general, los resultados obtenidos en esta tesis muestran que la
superconductividad anisotropica inducida por la interaccion carga-enlace es consistente con lo
observado en los cupratos superconductores y los vortices magnéticos obtenidos en las ecuaciones de
BdG dentro del modelo de Hubbard seran el punto de partida tanto para el estudio de la dinamica de
vortices como para el analisis de la superconductividad anisotropica en presencia de campo magnético.



Abstract

Superconductivity is the complete absence of electrical resistance along with perfect diamagnetism, it
was discovered in 1911 and its first microscopic theory developed until four decades later, since it is a
cooperative phenomenon beyond the scope of the standard mean-field models. Today, it is believed
that the phenomenon arises from the Cooper pairs formed by two electrons or holes attracted by a
boson. The BCS theory formulated in 1957 introduces a spherically symmetric superconducting energy
gap due to the exchange of a virtual phonon during the formation of Cooper pairs. However, recent
experiments made on high critical temperature superconducting cuprates suggest that the Cooper pairs
are formed mainly by holes instead of electrons with a coherence length in the order of nanometers,
whose dynamics evolve essentially on a two-dimensional space, as well as the existence of an
anisotropic gap with d symmetry [Tsuei, 2000]. One of the models capable of describing in general the
electronic correlation in solids and emphasize its local character is the Hubbard model, in which the
charge-bond interaction is crucial to explain the formation of anisotropic superconductivity [Pérez,
2010], despite its relatively small intensity (~0.1 eV) compared to Coulomb repulsion (~20.0eV) in 3d
orbitals [Hubbard, 1963].

Cuprates are type II superconductors with two critical magnetic fields H, y H_,, between which

the magnetic field penetrates the superconductor in the form of quantized magnetic vortices. The
formalism of Bogoliubov-de Gennes (BdG) extends BCS equations to real space enabling a detailed
analysis of the formation of such vortices. In this thesis, based on the experimental data of angle-
resolved photoemission spectroscopy (ARPES) and critical temperature, we determine the parameters
of the generalized Hubbard model. Solving the BCS equations with a chemical potential dependent on
carrier concentration, we were able to reproduce, without adjustable parameters, the electronic specific
heat of the compound La,..SryCuQ4 observing a good agreement between theory and experiment.
Furthermore, numerical solutions of the BdG equations confirm the existence of vortices with
quantized magnetic fluxes whose local superconducting gaps depend on the charge carrier density. In
general, the results obtained in this thesis show that the anisotropic superconductivity induced by
charge-bond interaction is consistent with that observed in superconducting cuprates and the magnetic
vortices obtained using BdG equations within Hubbard model provide a starting point for the study of
the dynamics of vortices and the analysis of anisotropic superconductivity in the presence of a
magnetic field.
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Introduccion

La superconductividad es sin duda uno de los fenomenos mas interesantes en la Fisica, ya que revela el
comportamiento cuantico de muchas particulas a escala macroscopica. En los ultimos 100 afios, desde
su descubrimiento en 1911, los trabajos de investigacion de dicho fenomeno han sido merecedores del
premio Nobel en Fisica en cinco ocasiones por avances tanto en su entendimiento como en el hallazgo
de nuevos efectos y materiales. A pesar del gran esfuerzo de los cientificos aun no existe una teoria que
explique muchas de las propiedades de los superconductores de altas temperaturas criticas (7). En
1957, la teoria microscopica de John Bardeen, Leon N. Cooper y John R. Schrieffer (BCS) mostré que
el origen de este fenomeno se debe a un condensado de pares de Cooper, los cuales son pares de
electrones formados por una interaccion atractiva electron-electron mediada por un fonon [Bardeen,
1957]. Un afio mas tarde, Nikolai Nikolaevich Bogoliubov formuldé una teoria alternativa de la
superconductividad basada en las transformaciones de Bogoliubov [Bogoliubov, 1958a].
Posteriormente, Pierre Gilles de Gennes extendidé dicha teoria alternativa para analizar
superconductores inmersos en un campo magnético, llegando a las ecuaciones de Bogoliubov-de
Gennes [de Gennes, 1989].

En 1986, se encontrd el primer ceramico superconductor con 7, =35K mayor que todos los

superconductores conocidos hasta entonces [Bednorz, 1986]. Unos meses después, Maw-Kuen Wu de
la Universidad de Alabama en Huntsville y Paul Chu de la Universidad de Houston hallaron el
compuesto YBa,CuzOy con una 7, =93K que supera la temperatura de ebullicion del nitrogeno [Wu,

1987]. Estos sucesos motivaron un renovado interés por encontrar superconductores a temperatura
ambiente asi como examinar el origen de la superconductividad de altas 7, [Anderson, 1987]. Cabe
mencionar que en estos ceramicos superconductores, la longitud de coherencia entre pares de Cooper
es mucho menor que en los superconductores convencionales [Micnas, 1990]. Una manera general de
estudiar la correlacion electronica en solidos es el modelo de Hubbard, el cual enfatiza la interaccion
electron-electron local [Hubbard, 1963] permitiendo un analisis apropiado de esta corta longitud de
coherencia.

En particular, los cupratos ceramicos superconductores tienen las temperaturas criticas mas altas
entre los superconductores conocidos hasta la fecha. Existen multiples evidencias experimentales que
revelan una brecha superconductora anisotropica de tipo dy’.,’ en estos cupratos superconductores de
alta 7, a través de experimentos de interferencia cuantica [Wollman, 1993], estructuras tricristalinas
[Tsuei, 2000], espectroscopia de fotoemision con resolucion angular (ARPES) [Damascelli, 2003],
entre otros. Desde un enfoque teodrico, se ha demostrado que la superconductividad con simetria d es
incompatible con el modelo de Hubbard estandar [Su, 1998], mientras que las interacciones de carga-
enlace a primeros vecinos (A4f) pueden conducir a superconductividad con simetria s anisotropica
[Hirsch, 1989]. En los ultimos afios, se ha observado que dicha interaccion rompe la simetria electron-
hueco, favoreciendo la formacion de pares de huecos sin necesidad de una interaccion densidad-
densidad atractiva. Adicionalmente, la interaccion de carga-enlace (Af;) a segundos vecinos induce la
formacion de pares de huecos con simetria d.”.,>, asi como la superconductividad anisotropica tipo d
[Pérez, 2002]. Mas aun, una deformacion infinitesimal de la estructura cuadrada en los planos de SrO;



del superconductor Ru,SrO4 [Nelson, 2004] puede causar una superconductividad con espin triplete y
simetria p [Millan, 2005]. Por otro lado, basado en el formalismo de Bogoliubov-de Gennes (BdG) [de
Gennes, 1989], se ha estudiado la superconductividad anisotropica inducida por una interaccion
densidad-densidad atractiva a primeros vecinos en presencia de campos magnéticos para analizar el
estado mixto en los cupratos superconductores [Han, 2010].

En esta tesis, partiendo del modelo de Hubbard generalizado incluyendo las interacciones carga-
enlace, estudiamos la superconductividad anisotropica dentro del formalismo de BCS con potencial
quimico variable. Los parametros de dicho modelo se extraen de la espectroscopia de fotoemision con
resolucion angular (ARPES) y de la medicion de 7. El calor especifico calculado para el compuesto
La_,Sr,CuO,sin parametros ajustables tiene una buena concordancia con los datos experimentales.

Para el caso de superconductores sumergidos en campo magnético extendemos nuestro estudio a través
del formalismo de Bogoliubov-de Gennes (BdG) y presentamos los ultimos resultados obtenidos en
esta direccion. Esta tesis esta organizada de la siguiente manera: en el primer capitulo iniciamos con un
resumen de la teoria BCS y del formalismo de BdG, asi como del modelo de Hubbard generalizado, los
cuales constituyen los fundamentos para el desarrollo de la tesis. En el segundo capitulo hacemos una
revision sobre los cupratos superconductores y las evidencias experimentales de la anisotropia en su
brecha superconductora. En particular, se hace una descripcion detallada del experimento ARPES. En
el capitulo 3 mostramos que el modelo de Hubbard es una herramienta adecuada para el estudio de la
superconductividad anisotropica y que la interaccion carga-enlace induce dicha anisotropia a pesar de
su pequefia intensidad relativa en comparacion con la repulsion coulombiana. Por ultimo, en el
Capitulo 4 introducimos el estado mixto de los superconductores tipo II y su descripcion usando un
modelo combinado del espacio real y el reciproco dentro del formalismo de BdG, el cual nos permite
obtener en forma detallada la estructura espacial de los vortices en dicho estado mixto, confirmando
algunos resultados reportados por Q. Han, et al. [Han, 2010], asi como la variacion de su maxima y
minima brecha superconductora con la concentracion de portadores de carga para distintas magnitudes
del campo magnético.



Capitulo 1 Teoria Microscopica de la
Superconductividad

Si tomamos un pedazo de estafio y lo enfriamos hasta llegar a una temperatura critica 7, =3.7K,
encontramos una anomalia en su calor especifico como se muestra en la Fig. 1.1(a). Para temperaturas
menores que 7, la muestra se encuentra en un nuevo estado termodinamico, poseyendo una resistencia

eléctrica nula y un diamagnetismo perfecto.
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Fig. 1.1 (a) Calor especifico y (b) energia libre de Helmholtz de un superconductor convencional como funcion de la
temperatura, donde 7', es la temperatura de transicion superconductora.

Cabe mencionar que en la transicion al nuevo estado termodinamico no se presenta un cambio
estructural. Hoy en dia, este nuevo estado se conoce como el estado superconductor. En general, el
calor especifico es proporcional a la segunda derivada con respecto a la temperatura de la energia libre
de Helmholtz (/' = U — TS ) mostrada en la Fig. 1(b), donde la linea continua representa la energia libre

€S
=0

del estado superconductor (F) y la linea punteada del estado normal (F;). La diferencia (F, - F,)
la llamada energia de condensacion.

El primer superconductor fue el mercurio, descubierto por Kammerling Onnes en 1911, con una
1, =4.2K, solo tres afios después de haber licuado el helio. Después, en 1933, Walther Meissner y
Robert Ochsenfeld mostraron experimentalmente que los superconductores sometidos a campos
magnéticos expulsan las lineas de campo. Esto es lo que hoy se conoce como efecto Meissner. Mas
tarde, en 1935, los hermanos London partieron de la expresion de la supercorriente j =g nv, para

describir la electrodinamica de los superconductores, siendo respectivamente ¢, n, y v, la carga

eléctrica, densidad por unidad de volumen y velocidad de los superportadores. De la segunda ley de
Newton se tiene que

dj d :

i =q.n, Vs = —qs et ,
dt dt m

s

(1.1)

donde m_ es la masa de los superportadores y & es el campo eléctrico. Usando la ley de Faraday

Vx&=—(B/dt)/c, la ecuacion (1.1) se convierte en



2
QKijﬁﬂB):o. (1.2)
ot m

Los hermanos London argumentaron que la expresion entre paréntesis en la ecuacion (1.2) debe ser
cero ya que las soluciones distintas de cero son no fisicas, por lo que

C

Vxj =— B, 1.3
UyT (1.3)
donde la longitud de penetracion (4, ) esta dada por
2
mc
A = — 1.4
t 47”%%2 (1.4)
Usando la ley de Ampere [ VxB=4rj/c], la ecuacion (1.3) conduce a
Vsz%B = B, (x)=Be ", (1.5)

L

para una muestra superconductora rectangular con un campo magnético exterior B, en la direccion z.

Notese que 4, es la longitud tipica de decaimiento del campo magnético dentro de la muestra, debido al
apantallamiento de una corriente de superportadores.

La teoria de London describe satisfactoriamente las propiedades magnéticas de los
superconductores convencionales, es decir, el efecto Meissner. Sin embargo, debido a su naturaleza
fenomenologica no explica el origen de la superconductividad. En la década de los cuarentas del siglo
pasado, hubo poco avance en la busqueda de una teoria microscopica mientras se acumulaba una serie
de experimentos, tales como la variacion exponencial del calor especifico [ver Fig. 1(a)], la atenuacion
ultrasonica y el efecto isotopico, los cuales sugieren la posible existencia de una brecha energética y la
participacion fonodnica en el estado superconductor. En la siguiente seccion se describe la teoria
microscopica desarrollada por John Bardeen, Leon N. Cooper y John R. Schrieffer.

1.1 Teoria de Bardeen-Cooper-Schrieffer

En 1950 se observd por primera vez el efecto isotopico, mostrando que la temperatura critica
superconductora depende de la masa de los isotopos (M) de la forma 7. ~ M "* [Reynolds, 1950], lo

cual hizo pensar a los cientificos que las vibraciones de red tienen contribuciones importantes en la
superconductividad.

e Interaccion Electron-Fonon

En un solido pueden existir interacciones atractivas entre electrones cuando éstos interactiian a través
de un fonon virtual que es el cuanto del movimiento de la red, en contraste de las interacciones
repulsivas entre electrones a través de un foton que es el cuanto del campo electromagnético. El
proceso de la atraccion puede visualizarse como sigue: un electron polariza el medio atrayendo iones
de carga positiva a su entomo, hecho que puede atraer a un segundo electron dando como resultado una
atraccion efectiva entre electrones.
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Cuando escribimos funciones de onda para N electrones es conveniente reemplazar el esquema del
determinante de Slater de NxN por el formalismo de segunda cuantizacion, en el cual los estados
cuanticos se describen a través de los operadores de creacion (¢ ) y aniquilacion (¢, ) para un
electron con vector de onda k y espin o Dado que los electrones obedecen la estadistica de Fermi, los

operadores de creacion y aniquilacion son fermionicos y cumplen las siguientes relaciones de
anticonmutacion [Landau, 1959]

~ /\T _A /\T /\T ~ _
{Ck,o—> ck"o,'} =C ol o T O oCh v = Ok kO
b oA (1.6)
{ckqo,,ck,’o,,} = {Ck,o—> ck,’o,,} =0.
El operador de nimero se define como
A _ /\T A
nk,a = ck,ack,a > (l 7)

cuyo eigenvalor es 1 cuando opera sobre un estado ocupado y 0 cuando opera sobre un estado vacio.

En el lenguaje de segunda cuantizacion la interaccion electron-fonon puede ser descrita por el
hamiltoniano [Frolich, 1950]
S £ ot o4 watat a4
H, = Z (anqck+q,o—ck,o— +D, aqck—q,ack,a)’ (1.8)
k.q.0

donde &; y 4, son respectivamente operadores de creacion y aniquilacion de un fonén con vector de
onda q y amplitud de probabilidad D, .

Desde el punto de vista cuantico, la interaccion electron-electron via fonon puede visualizarse
como sigue: un electron con vector de onda k emite un fonon virtual con vector de onda -q el cual es
absorbido por un segundo electron con vector de onda k' [ver Fig. 1.2(a)]. Por conservacion de
momento el primer electron queda con un vector de onda k+q y el segundo con k—q. Otro posible
proceso que tiene el mismo estado inicial y final seria que un electron k' emita un fonén q que sea
absorbido por un electron k como se muestra en la Fig. 1.2(b).

F 1

k'—q k+q

k

(a) (b)

Fig. 1.2 Diagramas de Feynman para la interaccion electron-electron mediante un fonoén. En el proceso (a) el
electréon k emite un fonén con vector de onda —q el cual es absorbido por el segundo electron. En el proceso (b)
el segundo electron k” emite un fonon q que es absorbido por el primero.
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Como se puede ver en la Fig. 1.2 tenemos tres estados en el proceso, inicial |l‘ > , iIntermedio |m> y

final |f > , que pueden escribirse como

i) = c:igc:tg|0> (1.9)
) =Gl ) 010
|m2> ckack -q.0" q >
y
| /)= ClenoCiqor |0 (1.11)

La energia de transicion del estado inicial al final en la teoria de perturbaciones a segundo orden
esta dada por [Griffiths, 2005]

2
(/|H,, i>=;<f|ﬁep m]>% Ef_lEm. +E_1Em (m)|A,]i), (1.12)
donde j j
E =g +¢, (1.13)
y
E, =g 4+&0 4 (1.14)

siendo ¢, la energia de un electron con vector de onda k. Por ejemplo, para el caso de electrones libres

g =Nk’ / 2m . Por conservacion de energia podemos concluir que

Ek — Eiiq :—(ek,—ek,fq). (1.15)

La energia de un fonén con vector de onda q es 7o, donde w, =®_, es la frecuencia del mismo.

Por lo tanto, la energia de los estados intermedios estan dadas por

E, =&qt & tho, (1.16)
y
E, =& +&. 4 +tho,. (1.17)
Sustituyendo las ecuaciones (1.13)-(1.17) en la ecuacion (1.12) obtenemos
Al ‘Dq‘zhoaq i At o
<f|H | l> = Z <f ck+q,Ucqu,U'ck',U'ck,U |l> > (l 18)

2 2
kka (gk - gkﬂ]) - (hooq)

por lo que el hamiltoniano que describe la interaccion electron-electron via fonon (I:Iee) puede

escribirse como

A ‘Dq‘z ho,

At At A A
ee 2 2 k+qack qack acka (119)
kK.q (ek - ekm) —(hoaq)

o,0

Notese que para tener una interaccion atractiva entre electrones se debe cumplir la siguiente
desigualdad

12



‘ek — Ehiq| < ‘hmq‘ . (1.20)

En general, la desigualdad (1.20) se cumple Gnicamente cuando & _se encuentra dentro de una
cascara de espesor i, por debajo de la energia de Fermi ( £, ) a temperatura cero [Bardeen, 1955],

donde ®, es la frecuencia de Debye siendo la maxima que puede tener un fonén dentro del modelo de

Debye. La existencia de dicha cascara se debe a que a temperatura cero todos los estados por debajo de
la energia de Fermi estan totalmente ocupados, por lo que &,,, debe ser mayor que la energia de Fermi

mientras que &, solo puede estar en la cascara para satisfacer la desigualdad (1.20). Como resultado de
esta interaccion atractiva, los estados con energia FE, <eg, <E, +hwo, pueden ser parcialmente
ocupados a pesar de estar a temperatura cero [Tinkham, 1996].

e Pares de Cooper

En 1956, Leon N. Cooper mostré que en presencia de una interaccion atractiva entre dos electrones
mediada por fonones, el mar de Fermi es inestable [Cooper, 1956]. Este trabajo fue el inicio de la teoria
microscopica de BCS que discutiremos en la seccion proxima.

Consideremos un gas de electrones a temperatura cero y un par de electrones adicionales sobre la
superficie de Fermi cuyo centro de masa esta en reposo. Por el principio de exclusion ellos no pueden
ocupar estados con k < k. y la funcién de onda del par puede escribirse como

|‘//>:Zk:g(k)él:¢éjk,¢|F>’ (1.21)
donde |F > denota el estado cuantico con todos los estados electronicos ocupados hasta la energia de
Fermi y g(k) es la amplitud de probabilidad de encontrar un par de electrones en los estados k y —k con
espines T y ¥ respectivamente. Los estados con k < k, ya estan ocupados a temperatura cero, es decir,

g(k)=0 si k<k,. (1.22)

El hamiltoniano que contiene una interaccion electron-electron de la forma (1.19) puede escribirse
como

ol _ At oA At oAt A A
Hpes = Z Ekli oo T Z ViewCrCli i€ Cpno (1.23)
k k'

donde ¢&_es la energia de un electron con vector de onda k'y

(1.24)

=V, st E.<g ye.<lb.+ho,
otros casos

es el potencial de interaccion, siendo Er la energia de Fermi. Utilizando el método variacional se puede

demostrar que en el limite de interaccion débil N(0)) <1 [Tinkham, 1996] la energia del par (1.21)

calculada a partir del hamiltoniano (1.23) es

2ho,

2NOV _q

E=2FE, - ~2F, —2hw,e VO, (1.25)

donde N(0) es la densidad de estados en el nivel de Fermi. De la ecuacion (1.25) vemos que existe un
estado ligado de dos electrones con energia menor que 2FEx debido a la interaccion electron-electron
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atractiva. Como una extrapolacion de este resultado, podriamos pensar un posible colapso de la
superficie de Fermi, en otras palabras; la existencia de una brecha energética alrededor de la energia de
Fermi, hecho confirmado por los experimentos de tunelaje [Giaever, 1974], entre otros.

e Analisis Variacional del Estado Superconductor

Dado que el mar de Fermi podria ser inestable a temperatura cero cuando la interaccion entre electrones
es atractiva, los electrones se agruparan en pares hasta llegar a un punto de equilibrio, donde la
formacion de un par adicional ya no disminuye la energia total del sistema. La teoria BCS propone para
el estado base superconductor una funcion de prueba variacional de la siguiente forma [Bardeen, 1957]

|‘//Bcs> = H(”k + W é&éju )| 0> > (1.26)
K

donde #_y v, son las amplitudes de probabilidad de que el par con vector de onda k esté desocupado y

ocupado, respectivamente, las cuales deben cumplir la siguiente relacion
u, +v; =1. (1.27)
Ahora calcularemos la energia del estado base |1//BCS> a partir del hamiltoniano (1.23). Como el

numero de electrones que participan en la formacion de pares no es fijo, minimizaremos la siguiente
cantidad

HBCS - /UN

<l//BCS l//BCS> > (1.28)

donde N es el operador de nimero de electrones y u es el potencial quimico del sistema. De la
ecuacion (1.23) se tiene que

HBCS - :uN = z gkél:aék,a + z V;(,k’éltTéjk\Léfk'\Lék'T > (1 29)
k.o k.k’

donde &, =¢, —pu es la energia de electrones independientes con respecto al potencial quimico.

Usando las ecuaciones (1.6) se puede demostrar que [Navarro, 2007]

<‘//Bcs |HBCS - ,UN| ‘//Bcs> = 22 5]«"13 + z VeVt Vyer - (1.30)
k k. k'
Sean
u, =sinf, 'y v, =cosb,, (1.31)
entonces
~ ~ 1 ) )
<l//BCS |HBCS - ,uN| 1//BCS> = 22 & cos’ 6, +ZZVk,k’ sin26, sin26,. . (1.32)
k k.k'

Derivando (1.32) con respecto a &, e igualando a cero, llegamos a la relacion

1 .
&, tan26, :EZK""' sin26,. . (1.33)
=
Definiendo

1 )
A= _EZVI{J{' Sin 20k' = _z K{,k'uk'vk' (1.34)
X X
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E =&+ AL, (1.35)

cuyo significado se discutira mas adelante, encontramos que

k

tan 26, = ——, (1.36)
k
—sin20 =2
2u, v, =sin 20, = (1.37)
Ek
y
Vi —u, =c0826, = S (1.38)
Ek
Sustituyendo (1.37) en (1.34) llegamos a
A==, B (1.39)
k = k.k 2Ek! .

Para el caso de un potencial V. constante dado por la ecuacion (1.24), éste puede factorizarse de la

suma en la ecuacion (1.39) por lo que dicha suma ya no depende de k, es decir, A, =A es una
constante. Por lo tanto, se tiene que

V 1 V 1
==y — =2 ——. (1.40)
RPN e el
Remplazando la suma de la ecuacion (1.40) por una integral de 7w, a fw,, es decir,
ho
1 1 ¢ d . h
== —ézsulh’l&’ (1.41)
N(O)V 2 oy A2 +§2 A
entonces en el limite de acoplamiento débil, N(0)/ <1, se tiene que
hoy, 2hoy ~ 2ho e NOT (1.42)

A= — x ,
sinh [1/N(0)V] /N OV _ N

Obsérvese la similitud entre las ecuaciones (1.25) y (1.42), ya que la primera se refiere a la brecha
energética de un solo par mientras que la segunda es la brecha de muchos pares, ambas se deben a la
interaccion electron-electron atractiva. Como veremos en la siguiente seccion £, son los elementos de

matriz del hamiltoniano en su forma diagonal y el valor minimo de éstos es A que es la brecha
superconductora o sea la energia minima para romper un par a partir de un condensado de pares.

Cabe mencionar que una vez determinada A, de la ecuacion (1.39) se puede calcular la energia

del estado superconductor a partir de la ecuacion (1.30) obteniendo

5 5 & A )
EY =(Wuoo|Hpog — UN |Wong ) = E [5 ] S— (1.43)
< >S < BLS| BCS | BLS> . Kk E. 2E,

Por otro lado, la energia del estado normal en esta misma escala esta dada por
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Hyos— 1Ny, )= > 28, (1.44)

‘k‘ <kp

(E),=(v,

por lo tanto, la energia de condensacion es

(5), (8, = 3 (65

‘k‘>k}7 k

)+ > [—gk —2—';}22%{. (1.45)

k|<k 5 k
e Transformacion de Bogoliubov

La superconductividad a temperaturas finitas se estudiara a continuacion. Dado que existe un gran

numero de pares de Cooper en el estado base |1//BCS> , el operador ¢/.¢' | tiene un valor de expectacion

finito <él¢éjk ¢> # 0 y las fluctuaciones alrededor de este valor promedio podrian ser pequeias, es decir,
At At At At At AT At AT
Gl = <ckTC—k¢> + (Cch—k¢ - <ckTC—k¢ >) > (1.40)

donde élTéfk¢—<élTéfk¢> es dicha fluctuacion. Sustituyendo (1.46) en el hamiltoniano (1.29) y

despreciando los términos cuadraticos de la fluctuacion, obtenemos el hamiltoniano de BCS dentro de
la aproximacion de campo medio

; v At 4 st At Va4
Hye = N =3 680 6 =D Ve <CkTC—k~L> <ka'¢cm>
k.o k.k’

b oar ‘oA . (1.47)
+Z Vk,k’ (<C—k’$ck’T > CerCopu™ <ckTC—k~L > € it )
k.k’
Diagonalizaremos este hamiltoniano mediante la transformacion de Bogoliubov dada por
7;kT = ukékT _vkéjki
) ‘ M (1.48)
Vol SUL o TVCir
y sus correspondientes conjugados
Far =0l —nl
. X (1.49)

- T A0

7o =uwc' e,

donde 7! v son respectivamente operadores de creacion y aniquilacion que obedecen las reglas
Yeo Y Vko p P y aniq q g

de anticonmutacion de fermiones [Ec. (1.6)]. Ademas,

Yt | ‘//BCS> = (”kém - Vkéju ) H(”k Ve 51}51& )| O>

’

, (1.50)
— (4,25 S A At 2at At At Attt —
- (ukckT+ IO G C ol T M€ ™ Ve Gl ) H (uk’+ Gy )| O> =0
k'#k
y

5 (& st at ot
Ykl | ‘//Bcs> = (ukcfw “Ner )H (”k' TV Gyl )| O>

¢ (1.51)

— (20 Aooat At o At 24t At at At At _
= (ukcfk JFUVC L CAClL UV Ca— Vi CaCaC L ) H(uk,Jr Vi Gy )| O> =0,
k'#k
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es decir, el estado base |y,.) no contiene excitaciones tipo 7, . Para que la transformacion sea

canonica se debe cumplir la siguiente relacion
up +ve =1. (1.52)

De las ecuaciones (1.48) y (1.49) podemos escribir la transformacion inversa como

Cor =T HNT Cor =T 0T (153)
C o =7 VT oy = T
Sustituyendo las ecuaciones (1.53) en el hamiltoniano (1.47) obtenemos
H,-uN=E+H, +H,, (1.54)

donde

E, = 2{2&{\/‘3 + 2”kaZVk,k' Ve (1-2f0)—uv, (1-2£,) Zka Ve (1-2f, )} , (1.55)
k k' k'

es un término constante independiente de los operadores 7,

[:[0 = Z{ék (ui —Vi ) —2u, v, ZVk,k'uk'Vk' (1 -2/ )}(?Eﬁfm + ﬁjkﬂ;,lw ) ) (1.56)
k k'

es la parte diagonal del hamiltoniano y

[:[1 = Z{kaukvk +(”§ _vlf )Zn,k’uk’vk’ (1 -2 )}(?E??ﬁu "‘ﬂ;,kﬁ;m) , (1.57)
k k'

es la parte no diagonal que contiene el producto de operadores de creacion y aniquilacion de diferentes
estados cuanticos. Para obtener estas ecuaciones hemos usado la siguiente relacion [ver Apéndice A]

<é—k¢ékT> :<é|tTéjk¢> =U Wy (l_sz), (158)
donde f, es la distribucion de Fermi-Dirac dada por

1
“lvexp(E, kD)

(1.59)

Para que el hamiltoniano (1.54) sea diagonal debemos pedir que
28, + (g =2 ) Y Visetnevie (1-2£,) = 0. (1.60)
=

Usando las relaciones (1.31), la ecuacion (1.60) se convierte en
1 .
&, tan 26, :EZkasmzak,(l—zﬁ{,). (1.61)
=

la cual tiene la misma forma que (1.33) excepto por el factor (1-2£,.). Si definimos
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1 .
A (T)= —EZVM sin26, (1-2f. ) ==> Vit (1-21,) (1.62)
k' k'

E(T)=y& +AUD), (1.63)

mediante el mismo procedimiento de la seccion 1.1.3 se obtiene.

vy A
A= Tt 7

(1-2f,)- (1.64)

De esta manera el hamiltoniano (1.54) toma la forma

A (1-21,) +ZE.{(T)(?I¢?.{¢+ﬁkﬂk¢)a (1.65)

HMF_/UNZE ék_Ek(T)—i_zEk(T) 2

donde el primer término es una constante independiente de 7 y para el caso 7 =0 se reduce a la

ecuacion (1.43). En el segundo término, E,(7') es la energia de excitacion de los bogolones [Navarro,
2007] descritas por el operador de niimero 7.7, .. Asi mismo, de la ecuacion (1.63) observamos que

A, (T) es la brecha superconductora siendo la minima energia requerida para romper un par de

Cooper. Cabe mencionar que la ecuacion (1.64) es la generalizacion de la ecuacion (1.39) para
temperatura distinta de cero.

1.2 Método de Bogoliubov-de Gennes

Hasta el momento hemos estudiado un gas homogéneo de electrones en presencia de una interaccion
atractiva. Ahora abordaremos el caso cuando los electrones también estan expuestos a un campo
magnético B = V x A , donde A es el potencial vectorial de campo electromagnético.

El método usado en la seccion 1.1 debe extenderse cuando estamos en presencia de un campo
magnético, ya que la funcion de prueba no tiene suficientes grados de libertad para describir la posible

variacion espacial de la brecha superconductora. Por este motivo usaremos un método propuesto por
Bogoliubov en 1959 [de Gennes, 1989].

e Ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes

Dado que el campo magnético rompe la simetria traslacional del sistema nuestras soluciones ahora
dependen de la posicion. Por este motivo reescribiremos el hamiltoniano antes usado en términos de los

operadores de campo (‘i’) [Landau, 1959]
¥ (r,o0) z e e,

. < (1.66)
IPT (I‘,G) — zeﬂkorél};a

k

los cuales cumplen las relaciones de conmutacion para fermiones. Es facil probar que el hamiltoniano
BCS incluyendo campos electromagnéticos toma la forma [ Anderson, 1992]
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H,=H,+H,, (1.67)
donde
. . p-cA/c) .
H,= Idrza: td (r,a)%‘l’(r,a) (1.68)
y
I—AI1 = —%V'[drz ‘i”(r,a)‘i” (r,a')‘i’(r,a')‘i’(r,a). (1.69)

En la ecuacion (1.68) hemos hecho la sustitucion de Peierls (p —p —eA/c) [Peierls, 1933], la cual

sera discutida con detalle en el capitulo 4. Para hacer mas facil la manipulacion matematica
introducimos

I:Io—,u]\Af:J.er‘i’T(r,a)I:Ie‘i’(r,a), (1.70)

siendo

i (f)—eA/c)2

—Uu. 1.71
. o u (1.71)

Haciendo una aproximacion de campo medio tenemos que [Bruus, 2004]

> ‘i’T(r,0)‘%T(r,0’)‘i’(r,0’)‘i’(r,0) ~2) ‘i’T(r,a)‘i’(r,a)<‘~i’T(r, —0)‘%’(1‘, —0)>

= - (1.72)
+2‘i’T(r,T)‘i”(r,i)<‘i’(r,¢)‘i’(r,¢)>+2<‘~i’T(r,T)‘~i’T(r,¢)>‘i’(r,i«)‘i’(r,T)

donde hemos asumido <‘i”(r,T)‘i’(r,¢)>:O lo cual es correcto si el sistema no es magnético.

Sustituyendo (1.72) en (1.67) obtenemos un hamiltoniano efectivo H o dado por

H, = Ier[‘PT r G)I:I ‘i’( ) U(r)‘iIT (r,a)‘i’(r,a)] 073)
#[dr| A@)ET (e )T (e L)+ (1) B (e L) E (e 1) |
donde
U(r) = —V<‘i’T (r T)‘i’(r T)> = —V<‘PT( »l«)‘i’(r »L)>
A \ (1.74)
A(r):—V<‘P(r »L)‘P(r T)>:V< >
y como se realiza en el Apéndice A, se puede demostrar que
<‘i”(r T)‘i’(r T)>:ZDL¢ ‘ £, +‘v ‘ 1-f, )J
(1.75)
(9 (e ) (1)) =T ()2 (1)1 1),
siendo
1
" Lvexp(E, /k,T) (1-76)
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la distribucidn de Fermi-Dirac.

Con el fin de diagonalizar H . S€ hace una transformacion de Bogoliubov-de Gennes de la forma

P (r) =3 [u(r) 7, —v.(r)7L. ]

a

. . o (1.77)
\P(l‘ ¢) = Z[”u(r)%u +Va(r)7/l¢:|
con la cual
Hy=E,+> E7! 7o (1.78)

A

donde E, es la energia del estado base para H y [, es la energia de la excitacion a.. También

podemos escribir la condicion (1.78) como
|:j}a,a’Heﬂ:| :Eaj}zx,a
|:7;l,a7Heﬂ:| = _Eaj}l,a

Partiendo de las relaciones de anticonmutacion fermidnicas de ¥, obtenemos los siguientes

(1.79)

conmutadores

(¥ (rr),Hy |=(H,+U (r) ¥ (r2)+ A(r) ¥ (r ¢). 0 50)
(W (r o). Hy |=(H,+U (r) ¥ (rs)=A(r) ¥ (r )

Ahora, sustituimos (1.77) en (1.80) y aplicamos (1.79). Comparando los coeficientes que multiplican a
7.,y 7. enlos dos lados de la ecuacion (1.80) obtenemos las ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes

(BdG),
Ei(r)=(H,+U (r))u(r)+A(r)v(r)
Ev (v)==(H:+U (r))v,(r)+ A" (r)u,(r),
las cuales constituyen una ecuacion de eigenvalores
~(a,(r) _ HA+U(r) A(r) u,(r) _ u,(r)
Q@(r)}‘[ e _ﬁ:_mr)}&(r)} (o) e

A

Se puede demostrar que () es un operador hermitiano, por lo que sus eigenfunciones son

(1.81)

*
., . . —v .,
j es la solucion correspondiente al eigenvalor E, [ . ) es la solucion
v u

u
ortogonales. Ademas, si [

asociada al eigenvalor —F , ya que la transformacion (1.77) es unitaria. Con las ecuaciones de BdG
(1.81) obtenemos las energias de excitacion del hamiltoniano efectivo de manera auto-consistente con

u!X

las ecuaciones (1.74), es decir, se propone una solucion inicial [ )] y usando las ecuaciones (1.74)
r

v, (1)

o
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. . , u,(r
se escriben las ecuaciones de BdG (1.81) que se resuelven para obtener una nueva solucion [ “E ;]
v (r

Este proceso se repite hasta que la nueva solucion coincide con la anterior.

1.3 Modelo de Hubbard Generalizado

El modelo de Hubbard debe su nombre a John Hubbard quien en una serie de articulos introdujo un
hamiltoniano para modelar correlaciones electronicas en solidos con bandas de energia angostas, como
una extension del modelo de amarre fuerte.

Un soélido puede visualizarse como un conjunto de electrones e iones. Las posiciones de equilibrio
de estos tltimos forman una red tridimensional. Dentro de la aproximacion de Born-Oppenheimer que
desacopla la dinamica de electrones del movimiento de los iones [Ashcroft, 1976], el comportamiento
de los primeros se puede describir a través del siguiente hamiltoniano en el formalismo de segunda
cuantizacion [Hubbard, 1963]

Fow=-Y1¢¢ . +% S S (i AR)el e e (1.83)

i,j.0 i.j.klo,o

donde ¢/ (¢, ) es el operador de creacion (aniquilacion) con espin & =T 6 | enelsitio

AP . s o,
L z<z|§—m+V(r)|]>:Id rqo(r—Rl.){—EV +V(r)}o(r—Rj), (1.84)
y
<ij|1/r|kl>:IId3rd3r’¢*(r—Ri)qo*(r’—Rj)ﬁqo(r—Rl.)qo(r’—Rj), (1.85)

stendo V(r) es el potencial debido a los iones y ¢(r—R,) es la funcion de Wannier centrada en el sitio
i [Ashcroft, 1976].

Ademas, Hubbard sefial6 que las interacciones electron-electron dominantes en la ecuacion (1.83)
para orbitales 3d son [Hubbard, 1963]

U =(ii|1/r|ii) ~ 20 eV
V=(ij|Yr|ij)~6 eV

At =(ii|/r|ij)~ 0.5 eV
Aty =(ij|1fr|ik) ~ 0.2 eV

donde los sitios j y k son primeros vecinos del sitio i y segundos vecinos entre si. U y V representan

(1.86)

respectivamente la interaccion entre dos electrones situados en un mismo sitio y en sitios vecinos;
mientras que Af y At, son correspondientemente interacciones de carga-enlace, las cuales pueden
verse como un término de salto entre primero y segundo vecinos dependiente de la densidad local de
otro sitio. Debido a que U es considerablemente mayor que V para orbitales 3d, el modelo de Hubbard
original considera unicamente el término dominante U. Posteriormente, se descubrieron fendmenos que
requieren la consideracion del término 7, como es el caso de las ondas de densidad de carga. El
hamiltoniano que contiene términos de interaccion U y V' se conoce en la literatura como Hubbard

21



extendido. Hace algunos afos, J.E. Hirsch enfatizé la importancia del término At en la formacion del
estado superconductor anisotropico [Hirsch, 1989]. Recientemente, se ha probado que el término At,, a
pesar de su magnitud relativamente pequefia en comparacion con los demas términos de hamiltoniano,
provoca la formacion del estado superconductor con simetria d en una red cuadrada [Pérez, 2002].
Cabe mencionar que el hamiltoniano que incluye adicionalmente las interacciones carga-enlace, es
decir los términos Ar y/o At,, se denomina Hubbard generalizado. Ademas, si dicha red presenta una
distorsion estructural infinitesimal el estado base del sistema podria ser superconductor con espin
triplete y simetria p [Millan, 2005].

En esta tesis estudiaremos la superconductividad anisotropica usando el formalismo de BCS y la
técnica de Bogoliubov-de Gennes, a partir del hamiltoniano de Hubbard generalizado dado por

H= ZUMN Z z]za]a+UZ”¢”1¢+ Znn

1] o 1] Kel
A A /\T A A
+At Z ¢ ol (nl.ﬂ7 + ”]-,70— ) +Af, Z € oC, M
(ij)o éil>»<ﬂ>
(i.9)).0

donde 7 __ =¢ ¢ es el operador de niimero y la ocupacion electronica total en el sitio i es

Nea i,0°i,0

(1.87)

n, :ﬁm +ﬁw. Los simbolos <z‘,]> y <<z ]>> indican que los sitios 7 y j son primeros y segundos

vecinos, respectivamente.
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Capitulo 2 Superconductividad Anisotropica

La teoria BCS publicada en 1957 analiza unicamente la superconductividad isotropica, es decir, el
parametro de orden superconductor no depende del angulo. En consecuencia las propiedades
superconductoras son independientes del angulo de medicion, si la muestra no presenta una anisotropia
estructural. A diferencia de la teoria BCS tradicional, las ecuaciones que describen el estado
superconductor desarrolladas en el Capitulo 1 conservan la posible dependencia de la
superconductividad con respecto a los angulos con el fin de poder abordar la superconductividad
anisotropica. En particular, para el caso en el que la interaccion electron-electron depende
explicitamente de la orientacion del vector de onda de los electrones, el parametro de orden
superconductor podria ser una funcion del angulo dando como resultado una anisotropia en la
superconductividad.

Como demuestra la teoria BCS, el estado base superconductor es isotropico cuando la interaccion
electron-electron atractiva es independiente del angulo. Sin embargo, dicha interaccion en materiales
reales no es isotropica y como consecuencia el estado base podria ser anisotropico. De manera similar
al problema estructural en solidos, donde en la mayoria de los casos el estado cristalino es el de menor
energia. No obstante, bajo ciertas condiciones, estructuras aperidodicas podrian constituir el estado base
del sistema. Por ejemplo, en la inestabilidad de Peierls la presencia de una pseudo-brecha alrededor de
la energia de Fermi disminuye la energia electronica del sistema dando lugar a una estructura
termodinamicamente estable que podria ser aperiodica.

En este capitulo revisaremos algunos de los hechos experimentales que muestran la brecha
superconductora anisotropica en los ceramicos superconductores. A partir de dichos resultados
aparecieron nuevas teorias que tratan de explicar su comportamiento. Sin embargo, ain no existe
consenso en la comunidad sobre el origen de la supercondutividad de alta 7. En particular, los
modelos de Hubbard de una y tres bandas podrian ser un punto de partida para la descripcion del
comportamiento electronico en estos materiales [Emery, 1987]. Recientemente, se ha aplicado el
formalismo de BCS al modelo de Hubbard generalizado para entender las propiedades de los
superconductores de alta 7. Por ejemplo, se ha visto que en la presencia de una interaccion carga-

enlace a segundos vecinos, el estado base superconductor tiene simetria d [Pérez, 2002].

2.1 Ceramicos Superconductores

En 1986, J.G. Bednorz y K. A. Miiller del laboratorio de investigacion de IBM en Zurich, encontraron
la superconductividad en un material ceramico a una temperatura de 30K [Bednorz, 1986],
descubrimiento que fue merecedor del Premio Nobel en 1987. A partir de ese momento, se empezaron

a encontrar muchos ceramicos superconductores con 7, cada vez mas altas. Actualmente un material
hecho a base de mercurio registra la mas alta 7 alrededor de 133K a presion atmosférica [Schilling,

1993]. En esta seccion se hace un resumen de las propiedades tanto estructurales como electronicas de
los ceramicos superconductores.

¢ Estructura y Diagramas de Fase
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En general, los ceramicos superconductores son basicamente tetragonales y todos ellos tienen uno o
mas planos de CuO; en su estructura, los cuales estan separados por atomos con radios i0nicos grandes,
tales como Ba, La, etcétera. Se cree que el fendmeno de la superconductividad ocurre en los planos de
CuQO; y que las otras capas de atomos sirven unicamente para proveer de portadores a estos planos, de
ahi que se les conoce con el nombre de reservorios. En los planos de CuQ,, cada ion de cobre esta
rodeado por cuatro iones de oxigeno a una distancia de 1.9 A y cada ion de oxigeno se conecta con dos
iones de cobre como se muestra en la Fig. 2.1. Al parecer, existe un numero optimo de planos de CuO,
para obtener la maxima 7.

Fig. 2.1 Celda unitaria de
La, Sr,CuO, donde los

iones de cobre, oxigeno y
lantano (estroncio) son
representados por  circulos
negros, blancos y grises,
respectivamente.

Otra propiedad comun de estos materiales es la presencia de orden ferromagnético a bajas temperaturas
en el régimen no dopado, es decir, cuando no hay portadores libres en los planos. Conforme vamos
dopando, se destruye el orden magnético de largo alcance y aparece la fase superconductora.

Un gran numero de compuestos de este tipo de materiales han sido sintetizados obteniendo 7, mas
altas cada vez. En la Tabla 2.1 presentamos los compuestos mas relevantes, asi como algunos de los

superconductores metalicos. Como se puede observar, el Nb;Ge tenia la 7, mas alta conocida antes de
1986.

Tabla 2.1 Temperaturas criticas (T.) de algunos superconductores

Material Tc(eV)
HgBa,Ca,Cus0445 133
T12C32B32CU3010 125
YB32CU307 92
Bizsrzcacu'_708 89
La; g5S51,15Cu0y 39
Ndi 55Ceg15Cu0y4 24
RbCSZCGO 33
Nb,G 232
Pb 72
UPt; 0.54

El primer superconductor de alta 7, encontrado fue el La, Sr.CuO,, el cual tiene una estructura
tetragonal centrada en el cuerpo (bct) -nombre que proviene de las posiciones de los cobres- como se
muestra en la Fig. 2.1. Los planos de CuO, estan separados por una distancia de 6.6 A y entre ellos hay
dos planos de LaO, los cuales forman el reservorio que captura electrones de los planos conductores
conforme se va sustituyendo lantano por estroncio. Las configuraciones electronicas de los elementos
que conforman este compuesto son Cu[Ar](3d)’(4s); La:[Xe](5d)(6s)*; O:[He](2s)’(2p)' y
Sr:[Kr](5s). En el cristal, el oxigeno se encuentra en un estado de valencia O* que completa la capa p.
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El lantano pierde tres electrones y se convierte en La’, el cual esta en una configuracion estable de
capa cerrada. Para conservar la carga eléctrica neutra en la celda unitaria, los atomos de cobre deben
encontrarse en un estado Cu’’, el cual se obtiene perdiendo el electron 4s y uno de los electrones 3d.
Esto crea un hueco en los orbitales d y entonces Cu®” tiene un espin neto de ¥ en el cristal. Cada ion de
cobre colinda con dos iones de oxigeno llamados O, que se encuentran en la direccion z, asi como otros
cuatro en el plano xy, es decir, los iones de cobre estan rodeados por un octaedro de oxigenos como en
la perovskita [Ashcroft, 1976]. Sin embargo, la distancia Cu-O, es de 2.4A, la cual es
considerablemente mayor que la distancia Cu-O de 1.9A en los planos, en consecuencia el enlace Cu-
0, es generalmente mas débil que Cu-O en los planos.

El compuesto La,CuQ, es un antiferromagneto y a su vez un aislante eléctrico. Conforme los iones
de lantano La’" son aleatoriamente reemplazados por Sr**, menor numero de electrones son donados a
los planos de CuQO,, es decir que el compuesto se convierte en un conductor anisotropico con mayor
conductividad eléctrica en el plano xy. En la Fig. 2.2 se muestra el diagrama de fase cuando vamos

aumentado la concentracion de Sr (x), donde se aprecia la fase superconductora en x €[0.05,0.3].

300 - Nd, Ce CuO, La, Sr CuO,
E 200 ¢+ ‘“‘Normal’’
z Metal
=
)
Z.
5 100F .
@
L AF

0
0.3 0.2 0.1 0.0 0.1 0.2 0.3
Dopant Concentration x

Fig. 2.2 Diagrama de fase de Nd,..Ce,CuO, y La, Sr CuO, [Damascelli, 2003].

En la Fig. 2.2 se muestra también el diagrama de fase del compuesto Nd,.,Ce,CuQOy, el cual tiene la
misma estructura del La, Sr.CuO, [Dagotto, 1994], con la diferencia en su estructura electronica ya
que Nd:[Xe](4f)*(6s)’ y Ce:[Xe](4f)(5d)(6s)>. Cuando los iones de neodimio (Nd*") son remplazados
por iones de cerio (Ce™), los planos de CuO, obtienen un electron adicional, en lugar de un hueco

comoenel La, SrCuO,.

Vemos que ambos diagramas presentan fase antiferromagnética en x=0. Cuando x crece la fase
superconductora aparece en ambos casos con una optima composicion cerca de x=0.15. En la Fig. 2.2
se puede observar que cuando el dopaje es con electrones, la fase antiferromagnética tiene mayor
dominio y la superconductividad tiene menor intensidad comparada con la de huecos.

e Modelos Electronicos
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Una vez que conocemos la estructura del material el siguiente paso es construir un hamiltoniano que
pueda describir el comportamiento de este. Como hemos podido ver, la estructura de los cupratos
superconductores es muy compleja y tenemos que hacer algunas aproximaciones. La anisotropia en la
conductividad eléctrica de estos materiales sugiere que el transporte electronico ocurre principalmente
en los planos de CuQO,.

En ausencia de dopaje, los iones de cobre Cu®' tienen nueve electrones en los cinco orbitales d,
mientras que el O™ tiene los tres orbitales p ocupados. La degeneracion entre los orbitales d se rompe
por la estructura de la red, y los orbitales de cobre y oxigeno se separan como se muestra en la Fig. 2.3,
donde so6lo estamos considerando orbitales p, y p, del oxigeno puesto que se estudia unicamente el
comportamiento electronico en el plano [Fulde, 1991].

d,2.,2
S M N, Cu

L
*
'J d322_ r2 .

-’ - +
R (2) ~

-
',"a‘ dyy Az dyz %

Fig. 2.3 Enlace entre un ion de Cu*" y dos de O*. Solo se consideran los
orbitales d del Cu y los p; y p, de los oxigenos. El nimero entre paréntesis
indica la ocupacion de los diferentes niveles cuando x=0 [Dagotto, 1994].

El orbital con mayor energia es el de simetria dxtyl y tiene un electron ausente, es decir un hueco,

que da al 1on de cobre un espin Y. Entonces, en ausencia de dopaje el material se puede describir con
un modelo de espines localizados con lo cual se obtiene el comportamiento magnético espontaneo. Los
orbitales de menor energia estan ocupados y en una primera aproximacion podemos no considerarlos
en nuestro hamiltoniano, ya que la superconductividad ocurre a partir de electrones cercanos a la
energia de Fermi. Conforme vamos dopando el material quitamos adicionalmente una fraccion de
electron por cada cobre. De esta manera el hamiltoniano se puede escribir utilizando Gnicamente los

orbitales p.y p, del oxigeno y el orbital dxtyl del cobre obteniendo
Ho=-1,>"pld —1,> p'p, +e,> il +&,> A +U,S it +U S ara?r +U, S i'h? , (2.1)
(i,7) (i,7) i i i i i

donde p, es el operador fermionico que destruye un electron en el ion de oxigeno jy d; corresponde

al operador de aniquilacion en el ion de cobre i. Ademas solo incluimos los términos <z‘, j) que se

refieren a pares de primeros vecinos siendo 7 el indice del cobre y j el del oxigeno. El hamiltoniano
(2.1) es llamado modelo de tres bandas. Dado que la superconductividad es un fendmeno que ocurre
cerca del nivel de Fermi, el modelo de tres bandas se puede reducir al modelo de una banda, ya que la
energia de Fermi se localiza s6lo en una de las tres bandas [Zhang, 1988]. En otras palabras, podemos
renormalizar las coordenadas de los oxigenos conservando tnicamente los sitios de cobre y la presencia
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de los oxigenos se incluye dentro de la integral de salto entre los iones de cobre. De esta forma,
consideraremos el modelo de Hubbard de una banda como el punto de partida a lo largo de toda la
tesis. Cabe mencionar que este modelo fue discutido en la seccion 1.3. En la Fig. 2.4 se muestra
esquematicamente la estructura de bandas electronicas de los planos de CuQ,, a diferencia de los
niveles de energia del enlace Cu-O en la Fig. 2.3. Notese que antes de considerar la interaccion
electron-electron en el mismo sitio U se tiene esencialmente dos bandas; una debido a los orbitales p y
la otra a los orbitales d. En presencia de dicha interaccion U, aparece una brecha energética alrededor
de la energia de Fermi debido al ordenamiento antiferromagnético en el plano CuO, duplicando la
periodicidad del sistema. En consecuencia, la estructura de bandas a la derecha en la Fig. 2.4 tiene
menor energia total.

- —.Er
Fammni level
ﬁ-
interaction L u
charge gap

p-band

Fig. 2.4 Esquema de bandas electronicas en los planos de CuO, sin y con
mteraccion U [Imada, 1998].

2.2 Evidencias Experimentales de la Anisotropia

A partir de la teoria BCS presentada en el Capitulo 1, obtuvimos que la brecha energética
superconductora (A, ) cumple con la ecuacion (1.39), donde se supone que A, es independiente de k .
Cuando la brecha deja de ser una constante y depende de la orientacion del vector de onda k se dice
que la superconductividad es anisotropica. Como veremos mas adelante, la brecha es proporcional a la
funcion de onda de los pares de Cooper, y por lo tanto tiene la misma simetria espacial de dicha
funcion de onda. Las posibles configuraciones para dicha brecha se describen en la Tabla 2.2.

Tabla 2.2 Posibles simetrias de la brecha para estado singulete.

Nombre de la d
funcion de onda 5 g Ky d,
k
Brecha 4 ¥
superconductora
A, . El blanco -\ -

indica positivo y el k

negro negativo. X

Existen evidencias experimentales de la anisotropia en la brecha de los cupratos superconductores.
Dichos experimentos se pueden dividir en dos grupos: los sensibles y los insensibles a la fase. Ambos
seran descritos a continuacion.
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¢ Experimentos Insensibles a la Fase

Entre los experimentos insensibles a la fase se encuentran las mediciones de la longitud de penetracion
[Hardy, 1994] y del calor especifico [Moler, 1997], asi como la espectroscopia de fotoemision con
resolucion angular [Damascelli, 2003], la dispersion Raman [Devereaux, 1995] y la resonancia
magnética nuclear [Martindale, 1993], los cuales han mostrado evidencia de que el apareamiento
electronico en los cupratos superconductores es anisotropico.

El mas directo de estos experimentos para observar la existencia de lineas nodales es quizas la
espectroscopia de fotoemision con resolucion angular (ARPES), la cual consiste en hacer incidir un haz
de fotones sobre una muestra superconductora arrancando electrones por efecto fotoeléctrico. Un
detector, colocado en el mismo plano de incidencia del haz, cuenta el nimero de electrones y mide el
momento con el que llegan, de esta manera, por conservacion de la energia se puede tener informacion
de los electrones cuando atn no han salido de la muestra. Esta técnica puede emplearse para investigar
la variacion de la brecha respecto al angulo.

a

WT<<T,
WT<T,

c

[A] (meV)

N
T 0
&
A

Fig. 2.7 Evolucién de la brecha
superconductora  para  tres
diferentes niveles de dopaje. a)
Muestra subdopada con

T.=75K. b) Muestra
subdopada con 7,=92K. c)
Muestra  Sobredopada  con
T.=86K . Las lineas roja, verde

|4l (meV)

y azul se refieren
respectivamente a temperaturas
mayores, menores y mucho
menores que 7', [Lee, 2007].

Recientemente se ha encontrado que la brecha en Bi;Sr,CaCu,0s:, [Campuzano, 2010] tiene un
valor finito a lo largo de la direccion I'-M y es casi cero a lo largo de I'-Y [Lee, 2007], lo cual es
consistente con la superconductividad d,2,2.

En la Fig. 2.7 se muestra la evolucion de la brecha con respecto a la temperatura, en tres muestras
con diferentes niveles de dopaje. A 7" <« 7, la brecha superconductora tiene la forma de simetria d,2.,2
como se ve en la lineas azules. A temperatura cercana a 7, dicha brecha se desvia de la forma d.2.,,2

como lo muestran las curvas verdes. A temperaturas mayores que 7, aun existe una brecha cerca de la
region antinodal, representada por las curvas rojas. Conforme aumenta el dopaje esta region disminuye.

Sin embargo, estos experimentos no pueden distinguir entre un superconductor con simetria d y
uno con simetria s anisotropica. En la siguiente seccion se discutiran algunos experimentos que pueden

28



observar el cambio de fase en la brecha superconductora, lo cual sugiere fuertemente la existencia de
una simetria del tipo d,2,,2.

e Experimentos Sensibles a la Fase

Si en un superconductor con forma de anillo fluye una corriente persistente, existe un flujo de campo
magnético constante a través del mismo, el cual toma valores que son multiplos enteros del cuanto de
flujo magnético (D, =/hc/2e=2x10" Gauss-cm”). El efecto Josephson de corriente directa consiste en que

una corriente (/, ) puede fluir a través de una union de dos superconductores separados por una delgada

capa de un material normal, sin ningin voltaje aplicado. Esta corriente esta determinada por la
diferencia de fase (A@) de la funcion de onda en cada superconductor, como se ve en la ecuacion (2.2)

I, =1 smAgp, (2.2)

donde 7, es la corriente maxima que la union Josephson puede mantener. Dicha corriente se debe al

tunelaje de pares de Cooper a través de la barrera de potencial en el material normal [Josephson, 1962].
En un circuito formado por junturas Josephson las corrientes superconductoras interfieren y esta
interferencia se puede modular mediante un campo magnético externo. Basados en la ecuacion (2.2) se
puede obtener informacion de la fase en los cupratos superconductores. En un primer intento
experimental, un cuprato superconductor cristalino se conecta a un superconductor convencional tipo s
como se ve en la Fig. 2.8, de tal forma que se compara la fase en la direccion x con aquella de la
direccion y del cuprato, encontrandose una diferencia de fase de 7 [Wollman, 1993].

YBCO single crystal

/

N

Pb

Fig. 2.8 Junta Josephson del cuprato superconductor
YBCO con el superconductor convencional Pb.

Basado en una idea similar, se hicieron crecer litograficamente anillos superconductores en
peliculas delgadas que contienen dos o tres junturas Josephson entre las peliculas superconductoras con
un alineamiento cristalino bien definido. Para este fin se usaron substratos tricristalinos de SrTiOs.
Sobre este substrato se depositaron peliculas delgadas de cupratos superconductores formando un anillo
interrumpido por tres fronteras de grano que hacen las veces de junturas Josephson como se muestra en
la Fig. 2.9. Una corriente espontanea fluye alrededor del anillo aun en la ausencia de un campo
magnético aplicado [Tsuei, 2000]. El flujo magnético creado por esta corriente es la mitad de un flujo
asociado con un vortice ordinario. Este es el resultado esperado para un material cuya brecha

superconductora tiene simetria dxtyl :
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2.3 Espectroscopia de Fotoemision con Resolucion Angular (ARPES)

Cuando incide luz en una muestra, un electron puede absorber un foton y escapar del material con una
energia cinética maxima AV —¢@, donde v es la frecuencia del foton y ¢ es la funcion de trabajo de la
muestra, es decir, la energia minima necesaria para arrancar un electron de un solido. Este fenomeno se
conoce como efecto fotoeléctrico y fue explicado por Albert Einstein en 1905 haciéndose merecedor
del premio Nobel. De hecho, el efecto fotoeléctrico es la esencia de los experimentos de fotoemision
con resolucion angular.

e Descripcion General

Cuando se realiza la espectroscopia de fotoemision con resolucion angular (ARPES), un haz de
radiacion monocromatico incide sobre una muestra y como resultado los electrones son emitidos por
efecto fotoeléctrico escapando al vacio en todas direcciones. Se recolectan dichos electrones mediante
un detector, midiendo la energia cinética £, de los mismos para un angulo de emisién dado, como se
muestra en la Fig. 2.10, donde la presencia de un campo magnético dentro del detector separa los
electrones con diferentes £, .

photon source energy analyser

hv

(p< 1077 mbar)

\\~\ .
>
/ / UHV - Ultra High VacuumJ

Fig. 2.10. Geometria de un experimento ARPES en la cual la direccion de emision
de los electrones se especifica por los angulos polar (9 ) y acimutal (¢ ).
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En general, el momento lineal de estos electrones se determina de la siguiente forma: su modulo esta
dado por p=,/2mk, vy sus componentes paralela y perpendicular a la superficie de la muestra se
obtienen de los angulos de emision polar (¢ ) y acimutal (¢ ). En particular, la energia cinética y el
momento lineal del electron se relacionan con la energia de amarre £, y el momento cristalino 7k

dentro del s6lido como

Ekin :hv_¢_|EB| (2~3)

p, =7k, =/2mkL,, -sinf, (2.4)

donde 7k, es la componente paralela a la superficie del momento cristalino. La componente

perpendicular del vector de onda (k, ) no se conserva, debido a la ausencia de simetria traslacional en
la direccion perpendicular a la superficie. De esta manera, midiendo el espectro de energias de los

electrones emitidos en todas las direcciones se obtiene la estructura de bandas electronicas de la
muestra como se ilustra esquematicamente en la Fig. 2.11.

A

Eiin} Spectrum

Er P -
Valence Band

E % Sample

: Core Levels

> N(E)

hv

Eg

» N(E)
Fig. 2.11. Espectro de energias de los electrones emitidos obtenido a partir

de la estructura de bandas electronicas de la muestra [Damascelli,2003].

e Superficie de Fermi

La energia de Fermi (£, ) puede medirse a partir de la maxima energia cinética de los electrones

emitidos como se ve en la Fig. 2.11 y la superficie de Fermi se determina mediante diferentes vectores

de onda (k) manteniendo £, . En particular, para un sistema anisotropico esencialmente bidimensional
donde la superficie de Fermi es practicamente cilindrica, la determinacion de dicha superficie se realiza
fijando la energia £, en el detector y el angulo acimutal ¢ del mismo, pero variando el angulo polar 0
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para buscar la maxima intensidad de la sefal (ver Fig. 2.12) donde la esfera de radio determinado por

E,,, cruza con la superficie de Fermi. La ubicacion de estos maximos determina las componentes x y

y del vector de onda paralelo a la superficie de la muestra a través de las siguientes ecuaciones

2mkE,. . 2mE,. . .
ke = n};’“" -sinfcosp y k, = n;zk’” -sin @sin ¢ (2.5)

El mismo proceso se repite para distintos valores de ¢ y de esta manera se puede mapear toda la

superficie de Fermi.

La, ,Sr,Cu0, x=0.03 k

Fig. 2.12 Intensidad del haz de
fotoelectrones por ARPES en
La; o78100;CuO,. como funcidén

E-E (eV)

del éangulo polar O para

diferentes energias E,,
[Yoshida, 2006].

Momentum
¢ Brecha Superconductora
Una vez encontrada la superficie de Fermi para 7" >7, se puede medir la brecha superconductora

barriendo la energia F, para angulos especificos de @, ¢ y diferentes temperaturas, como se muestra
en la Fig 2.13.

|
I
| 10K
35
W\
W
Fig. 2.14 Intensidad del haz de
92 K G fotoelectrones por ARPES en
| Bi,Sr;CaCu;05.5 con 7. =92K
97 K como funcion de la energia para
N distintas  temperaturas  [Lee,
-0.05 0 0.05 2007].
E - E; (eV)
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En la Fig. 2.14, la brecha superconductora se determina a partir de la distancia entre los dos picos
de las curvas mostradas para diferentes temperaturas. Estas curvas se modifican para diferentes angulos
¢ conduciendo a diferentes valores de la brecha superconductora, como se muestra en la Fig. 2.7.
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Capitulo 3 Teoria versus Experimento

En este capitulo mostramos un método para calcular cantidades termodinamicas de
superconductores reales. Este método se basa en extraer los parametros del hamiltoniano de Hubbard
directamente de las superficies de Fermi obtenidas a partir de los experimentos de ARPES para
cupratos superconductores.

3.1 Ecuaciones de BCS en el Modelo de Hubbard

En esta seccion escribiremos las ecuaciones de la teoria BCS a partir del hamiltoniano de Hubbard
generalizado para una red cuadrada, el cual introducido en la seccion 1.3 esta dado por

H lejza ]a+ Z tz]za ]J+Uzn1Tn1$

z]a

- aon (nn v a A (3.1
+E<Z;nin Z cm ]U( n,_, n]-’fa)+Al3 Z ciacj’an,
1] z] i il

donde ¢!, (¢,,) es el operador de creacion (aniquilacion) con espin o=T 61 en el sitio i,
A _=¢ ¢ es el operador de nimero y la ocupacion electronica total en el sitio i es 7, =1 . +7 | .
i,0 i,0 1,0 1 z,T 1,$

Los simbolos <i, ]> y <<1 ]>> indican que los sitios 7 y j son primeros y segundos vecinos,

respectivamente. Usando la transformada de Fourier dada por

donde N, es el numero de celdas unitarias del so6lido, podemos pasar al espacio reciproco. En las

R AT

(3.2)

—sz A

relaciones (3.2), ¢/ _ y ¢, . son respectivamente los operadores de creacion y aniquilacion para un

electron con vector de onda k y espin o. De esta manera el hamiltoniano de Hubbard generalizado en el
espacio reciproco para el caso de espin singulete se expresa como [Pérez, 2002]

A A A

A _ Af oA 1 At t A 1 NG T
H = Z gkck,ack,a+ Z Vk,k',qck+q,Tc—k+q,¢c—k'+q,¢ck'+qﬁ+ Z Wk,k',qck+q,ac—k+q Jc—k +q, Jck'+q,a (33)
k

s kk'.q s kk'.q,0
donde
g, =&, +21 [cos(kxa) + cos(kya)] +41' cos(k a)cos (kya) ) (3.4)
Vewa=U+M| B(q+k)+B(q-k)+B(q+k')+B(q-k')] 63
+At, [;/(q+k,q+k')+7/(q—k,q—k')}, .
y
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Wi =AMty (q+k,q+K'),

kk'q
siendo

B(k)= 2[cos(kxa) +cos (kya)]

7 (k,K') = 4cos(k.a)cos (k;a) +4cos(ka) cos(kya) :

(3.6)

(3.7)

(3.8)

y 2q es el vector de onda del centro de masa del par. Para una red cuadrada las integrales de salto entre

primeros y segundos vecinos son respectivamente 4, =1y /=1 en ausencia de campo magnético. Por

otro lado, hemos considerado 1" =0 ya que el apantallamiento de medios polarizables en un solido

disminuye significativamente la interaccion coulombiana entre vecinos conduciendo a V' < U .
Ademas, existe una interaccion indirecta mediante fonones, en lugar de fotones, que puede ser
atractiva, por lo que la interaccion neta entre electrones de primeros vecinos puede ser pequefia y en

este trabajo hemos considerado 7 =0, con el fin de evitar la formacion de un estado en el cual se

acumulan electrones en una fraccién de la red.

Después de un desacoplamiento estindar Hartree-Fock de los términos de interaccion con ¢ #0

[Dagotto, 1994] aplicado a la ecuacion (3.3), el hamiltoniano reducido para q=0 es

N _ At oA 1 At At N A
H = z e (KX, € o + z Mk aCriqrC i qiCkiqiCiciqn
k s kk'q

1
At At A A
+ z Wk,k’,qck+q,ac—k+q,ac—k'+q,ack’+q,a7
s kK.qo

donde la relacion de dispersion de campo medio con parametro de red a esta dada por

Er(K) =€, +21, [cos (k.a)+ cos (kya)] +41,,, cos (k,a)cos (kya)

donde
nU
E5 =& +—2 ,
ly =1+nAt,
y
Loy =1'+2nAL;.

(3.9)

(3.10)

(.11)
(.12)

(3.13)

Vemos que el hamiltoniano (3.9) tiene la misma forma que el hamiltoniano de BCS dado por la

ecuacion (1.23). Por lo tanto, aplicando el formalismo discutido en la seccion 1.1 encontramos la
ecuacion que determina la brecha superconductora a temperatura finita para el hamiltoniano de

Hubbard generalizado [Pérez, 2002]

__ Av(T)
Ak(T) - NS ;K«,k’,o ZEk'(T) (1 2fk’)’

donde

Ey(T) = (80 () — 1)’ + AX(T)
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siendo u el potencial quimico. En general, el potencial quimico depende del llenado de la banda y de

la temperatura. Haciendo un analisis similar a la brecha superconductora se obtiene la siguiente
ecuacion [Rickayzen, 1965] [Hirsch, 1989]

_ __L ey (K)—p Ek(T)
n—1= stk: () tanh{ W7 } (3.16)

donde n=N/N, es el nimero de particulas por celda unitaria, siendoN el nimero de particulas

descritas por el hamiltoniano (3.1).

Para estudiar superconductividad con simetria dxtyl proponemos que la brecha superconductora

tiene la forma A (T)=A, [cos(kxa)—cos(kya)}, de esta manera la ecuacion (3.14) se convierte en
[Pérez, 2002]

2 rmla #la
_4Ata

- [ dk.dk,

—zla-zxla

1

(3.17)

cotota] 0]

87 E(k) 2k,T

donde la doble integral es siempre positiva y por lo tanto Az, >0 induce la formacién de un estado

superconductor con simetria d sin necesidad de una interaccion negativa. Ademas dicho estado
superconductor persiste aun cuando Af, < U .

3.2 Determinacion de Parametros a partir de ARPES

Como mencionamos en la seccion 2.3, los experimentos de ARPES pueden revelar la superficie de
Fermi. En particular, se han hecho mediciones para La, Sr.CuO, con diferentes niveles de dopaje x,
cuyos datos se muestran con circulos rojos abiertos en la Fig. 3.1 [Yoshida, 2006]. Del lado derecho
vemos los datos para las superficies de Fermi en la primera y segunda zona de Brillouin. Mediante el
método de minimos cuadrados ajustamos los datos experimentales minimizando su dispersion con
respecto a la relacion de dispersion (3.10) como muestran los cuadros azules en la Fig. 3.1. A partir de
las curvas de nivel de la relacion de dispersion a la energia de Fermi mostradas en las Figs. 3.1(a-e)
solo se pueden determinar las razones 1, / ly V € / 1, - Para encontrar 7,; utilizamos los resultados

de la relacion de dispersion medidas en las direcciones (0,0)—(7,0)—(7z.7) de las Figs. 3.1(a’-¢’).

En la Tabla 3.1 se muestran los parametros obtenidos del ajuste, donde las ultimas dos columnas 7
y At, seran explicadas mas adelante.

Tabla 3.1 Pardmetros del modelo determinados a partir de ARPES.

x t;(€V) 1,.(V) ¢£,(eV) n At,
0.03 -0.25 0.097 0.199 1.002 0.021
0.07 -0.25 0.077 0.209 0.938 0.021
0.15 -0.25 0.064 0.260 0.761 0.021
022 -0.25 0.060 0.268 0.716 0.021
0.30 -0.25 0.056 0.290 0.655 0.021
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Una vez obtenidos los parametros efectivos, se puede calcular la densidad de estados (DOS ) dada por
[Economou, 2006]

DOS(E)=—— ! lim Im{z ! } (3.18)

7T 10" . E—¢,k)+in

donde ¢, (k) es la relacion de dispersion en la aproximacion de campo medio dada por la ecuacion
(3.10). Las DOS(E) para x=0.03, 0.07, 0.15, 0.22, 0.30 se muestran respectivamente en las Figs.

3.1(a-e). Notese que para x=0.15, el nivel de Ferm1 ( £}, ) coincide con la singularidad de van Hove,

donde el numero de electrones disponibles aumenta significativamente. Por esta razon se espera que
existan mas portadores disponibles para formar pares de Cooper, y entre mas pares de Cooper
tengamos se necesitara mas energia para romper la superconductividad, por lo tanto se espera que en
este nivel de dopaje se tenga la maxima temperatura critica.

La densidad electronica ( 72) se puede obtener integrando (3.18) hasta la energia de Fermi, es decir,

n=[ DOS(E)dE, (3.19)
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cuyos valores numéricos se encuentran en la Tabla 3.1. Vemos que conforme aumenta el nivel de
dopaje disminuye la densidad electronica, lo cual implica que aumenta la concentracion de huecos, que
como ya se menciono en el capitulo anterior, son los causantes de la superconductividad para los
cupratos superconductores.

E,
T T T
4 1 ' |
L ! ]
? - ' .
0
4 _
0 -
g ?f -
S oo
w 4 _
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5 L i
- 2 -
= - .
2]
c 0
O 4 —
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0 i T Fig. 3.2 Densidad de estados (DOS)
4 | para x=0.03, 0.07, 0.15, 0.22y 0.30
- . calculadas a partir de la relacion de
2 m dispersiéon (3.10) con los parametros
0 i ] efectivos mostrados en la Tabla 3.1.
-1 0 1 2
Energy (eV)

3.3 Propiedades Termodinamicas

La temperatura critica (7]) se puede obtener de la ecuacion (3.17) tomando A,(7,)=0 a través de la
ecuacion (3.15). Para determinar el valor de At,, escogemos la maxima 7, =41 K en x=0.15 de

La, Sr.CuO, [Yoshida, 2006], la cual conduce a Af, =0.021eV. En la Fig. 3.3, se muestra la 7,
(triangulos solidos) calculada como funcion de la concentracion de Sr (x) comparada con los datos
experimentales de N. Momono ef al. [Momono, 1994] (circulos abiertos) y de T Yoshida, er al.
[Yoshida, 2006] (cuadrados abiertos). Notese que hay una buena coincidencia de 7, entre teoria y
experimento, a pesar de que el Az, obtenido a partir de 7, =41 K se utiliza para el calculo de 7, de
todos los demas niveles de dopaje. Asi mismo, la energia de Fermi en la singularidad de van Hove (ver
Fig. 3.2) parece ser un criterio crucial para la determinacion de la maxima 7, en concordancia con la
teoria BCS, como se expresa en la ecuacion (1.42). En el recuadro de la Fig. 3.3 se ilustra la 7, como

funcion de n calculada a partir de los parametros de la Tabla 3.1 para x=0.15 (cuadrados solidos) y
x=0.22 (circulos solidos), donde los valores correspondientes de x estan indicados por las lineas
segmentadas.
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Fig. 3.3 Temperatura critica (7, ) teorica (tridngulos sélidos) como funcion de la
concentracion de Sr (x) en comparacion con los datos experimentales de T. Yoshida et
al. (cuadrados abiertos) y N. Momono et al. (circulos abiertos). Recuadro: 1, vs n

para los parametros del hamiltoniano obtenidos de x =0.15 (cuadrados solidos) y
x =0.22 (circulos sélidos) con los valores de x indicados con lineas segmentadas.

Otra de las propiedades termodinamicas que da informacion acerca de la simetria del estado
superconductor es el calor especifico electronico (C,, ), el cual esta dado por [Tinkham, 1996]
2k, pra’
¢, =25 [ fra011- el {E (k)+ BE(K)

2
47[ 1BZ

%}dkxdk , (3.20)
dp y

donde B=1/(k;T) y f(E) es la distribucion de Fermi-Dirac. El calor especifico del estado normal se
puede obtener tomando A, =0 en las ecuaciones (3.15) y (3.20). En la Fig. 3.4 se muestra el C,,

teorico (triangulos abiertos) para la muestra con x=0.15 usando los parametros de la Tabla 3.1
comparado con los datos experimentales disponibles de C,, para una muestra de La, Sr.CuO, con

nivel de dopaje semejante x =0.14 [Matsuzaki, 2004]. Notese que los resultados teoricos revelan un
comportamiento de ley de potencias a segundo orden, de acuerdo con los datos experimentales, porque

el comportamiento a bajas temperaturas del C,, es sensible a la existencia de nodos en la brecha. Sin
embargo, hay una diferencia entre los datos tedricos y experimentales en la posicion y la magnitud del
maximo C,,. La primera podria ser debido a que la muestra usada para el calculo teodrico tiene una 7

de 41 K para x=0.15, en contraste con la 7, de 37 K obtenida para la muestra de x=0.14

[Matsuzaki, 2004]. La segunda podria estar relacionada con la limitacion de nuestro modelo
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bidimensional de una sola banda electronica. A pesar de su simplicidad, el comportamiento lineal de
C,, en el estado normal y la discontinuidad entre el estado normal y superconductor se reproducen

bien.

30 v T v T T T v

25 [ —a— Theory with x=0.15
e Experiment with x=0.14

(#) (meV)

20

i

E,

Co/T (MJ/K’mole)

T (K)

Fig. 3.4 Calor especifico electronico con simetria d (C,,) versus la temperatura (7" )
para La, Sr.CuO, conx=0.15 en comparacion con el experimental (circulos solidos)

para x=0.14 [Matsuzaki, 2004]. Recuadro: energia de excitacion (tridngulos abiertos)
en la primera zona de Brillouin.

El recuadro en la Fig. 3.4 muestra en la primera zona de Brillouin la energia de excitacion
(triangulos abiertos) definida como el valor minimo de FE(@4) a lo largo de la direccion
¢=tan"' (k,/k,). La proyeccion de F,, (¢) (linea verde) se ilustra en la Fig. 3.1(a). Obsérvese que
E_. (¢#) tiene simetria d con un maximo valor de 7.12 meV, el cual se acerca a 8.5 meV reportado por
D.L. Feng et al. [Feng, 2002], 8.6 meV por A. Ino et al. [Ino, 2002] y 13.8 meV por M. Shi et al. [Shi,
2008]. Ademas, la razon de la energia de excitacion en la direccion antinodal, por ejemplo a ¢=0,

sobre k1" es 2.015, el cual es mayor que 1.764 de la teoria BCS [Tinkham, 1996].
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Capitulo 4 Superconductividad en Campo
Magnético

Como vimos en el capitulo anterior, el modelo de Hubbard generalizado escrito en el espacio reciproco
puede utilizarse dentro del formalismo de BCS para analizar la brecha superconductora, la temperatura
critica y otras propiedades fisicas de la superconductividad anisotropica. En este capitulo, extendemos
dicho analisis al estudio de la superconductividad en presencia de campo magnético usando el
formalismo de Bogoliubov-de Gennes, presentado en la seccion 1.2. En la siguiente seccion se
introduce al estado mixto de los superconductores tipo II cuando la intensidad de campo magnético

externo () cumple la condicion H,, <H < H ,.

4.1 Propiedades del Estado Mixto

Los superconductores se pueden dividir en dos clases: tipo I y tipo II. En los primeros existe un campo
critico H, tal que, st la muestra se encuentra sumergida en un campo H < H_, ésta expulsa totalmente

el campo de su interior, lo cual es conocido como el efecto Meissner. Cuando H > H_ se pierden por

completo las propiedades superconductoras permitiendo entrar las lineas de flujo en su totalidad.

AN Superconductor de tipo 1
Superconductor de tipo 11

Estado
superconductor

|
|
|
|
|
|
5 |
Estado mixto % | Estado normal
|
|
|
l
|

i, N «
/

H

Fig. 4.1 Magnetizacion de superconductores tipo I y II representados
respectivamente por las lineas roja y azul. La magnetizacion es cero para H > H

en el primer caso y disminuye gradualmente entre H_, < H < H_, en el segundo.
En la Fig. 4.1 M es la magnetizacion dada por
B-H

M = , 4.1
A @.1)

donde B es la induccion magnética y H el campo magnético externo. Un superconductor tipo II

expulsa totalmente el flujo magnético cuando el campo aplicado es menor que el primer campo critico
H_ ycuando H >H

pasa a través del superconductor es menor que el que atraviesa a la muestra cuando se encuentra en el

existen lineas de flujo que penetran parcialmente la muestra. El flujo ¢ que

cl>

estado normal. Esto implica la coexistencia de zonas normales y superconductoras en la muestra. Esta
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situacion se da cuando el campo magnético aplicado es menor que el segundo campo critico H_,. Para

H > H_, el material pierde las propiedades superconductoras, es decir, no expulsa las lineas de flujo y
la induccion magnética toma el mismo valor del campo H. En otras palabras, cuando el superconductor

tipo II se encuentra en el intervalo H,, < H < H_, se dice que esta en el estado mixto.

Cabe mencionar que el campo magnético es nulo en el interior de un superconductor tipo I y s6lo
penetra una longitud de London definida en la ecuacion (1.4). Sin embargo, dependiendo de la
geometria de un superconductor, pueden existir zonas normales con campo magnético diferente de cero
aun en superconductores tipo I, ya que la densidad de flujo del campo magnético puede superar
localmente el campo critico. Un ejemplo de ello es una esfera superconductora sometida a un campo
magnético H, como se muestra en la Fig. 4.2.

(a)

3
Hy < +H

Jd o
HE }Hu}-ngc

Fig. 4.2 Esfera superconductora tipo I en un campo magnético 7, (a) menor que /7, , habiendo

un efecto Meissner en toda la esfera, (b) 2H < H, <H_, donde la esfera se encuentra en estado

intermedio.
El efecto Meissner en todo la esfera se obtiene Unicamente para valores del campo H; <% H_, ya que
el campo en el ecuador de ésta es de 3 H, [De Gennes, 1989]. Cuando la esfera se encuentra en

2H,<H,<H_, la geometria de la misma obliga a tener ciertas zonas en estado normal y otras en

estado superconductor. A esta coexistencia del estado normal y el estado superconductor en
superconductores tipo I se le conoce como estado intermedio. No debemos confundir el estado
intermedio con el estado mixto descrito anteriormente. El primero es resultado tnicamente de la
geometria del superconductor y el segundo es debido a la energia superficial negativa entre la zona
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normal y la superconductora, la cual describimos a partir de la teoria de Ginzburg-Landau a
continuacion.

e Teoria de Ginzburg-Landau

En 1950 Vitaly Lazarevich Ginzburg y Lev Davidovich Landau [Ginzburg, 1950] introdujeron un
parametro de orden i que describe a los electrones que participan en la superconductividad y cuya

2 . s
norma cuadrada n, =|l//| es la densidad de electrones superconductores tal y como se definio en la

ecuacion (1.4) de la teoria de London. A partir de una expansion en serie de la densidad de energia
libre de Helmholtz ( /) se puede escribir [Tinkham, 1996]

2
[ﬁ.V—e—A]w
14 C

donde o y f son los coeficientes de la expansion, m” y e’son respectivamente la masa y la carga de

2
+B—, 4.2)

1
* 8

2m

£.B)= £+ alyf +Llyf +

los super-electrones, A es el potencial vectorial y £,(0)+B*/87z = f,(B) es la energia libre en el
estado normal. El minimo de la energia en ausencia de campos y gradientes ocurre cuando
“
B’

donde a <0 ya que en el caso contrario el minimo se encuentra en |1//| =0 que corresponde al estado

| =|y.| =- (43)

normal. Dado que f£,(0)~ 7,(0) =—-H_/8z [Poole, 2007], sustituyendo (4.3) en (4.2) para el caso sin

campo obtenemos

_H2 _aZ
£ =f(0)-1,(0)= . 4.4
o, (0=, =— 5 (4.4)
Aplicando el método variacional con respecto a y~ la ecuacion (4.2) se llega a
1 (hg e )

2 e
oa//+ﬂ|l//| v+ *{—.V——A] w=0. 4.5)

2m \ i c

La ecuacion (4.5) puede visualizarse como una ecuacion de Schrodinger con potencial cero y un
término no lineal, cuya supercorriente esta dada por

. e" N e" n e" . eh [ . e’ ,
o= | V| V= Aty | VA |y = (v VYV ) -——Aypy”. (46)
2m i c i c 2m’i mc

Las ecuaciones (4.5) y (4.6) se conocen como las ecuaciones de Ginzburg-Landau (GL). En
ausencia de campo magnético, la ecuacion (4.5) en términos de la funcion de onda adimensional dada
por

s = 1///1//m 4.7)

y usando la ecuacion (4.3), puede reescribirse para sistemas donde la funcion de onda varia sélo en la
direccion x como
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2 d2
n Clis—s=0. (4.8)
2m |a| dx

Se propone que la funcion de onda superconductora normalizada es esencialmente 1 de la forma
s(x)=1+w(x) con w(x)<1 por lo que la ecuacion (4.8) queda de la forma

0= W' (xX)+(1+w)—A+3w+--) = EW'(x) - 2w, (4.9)

cuya solucion es
w(x) ~ "D, (4.10)
la cual muestra que la funcion de onda superconductora decae con una distancia caracteristica de &£(7°)

conocida como la longitud de coherencia de GL [Tinkham, 1996].

h
‘Zm a(T)‘
Por otro lado, de la ecuacion (4.6) se tiene
ERWA 2 ERA 2
VXjS:_(e)*|‘//| VxA:—(e)*M B “4.12)
m’c m’c

Comparando con las ecuaciones (4.12) y (1.3) se concluye que la longitud de penetracion de London es
m*c?
= 2 ena
47Z'|l//| (e")

la ecuacion (4.13) es practicamente la longitud de penetracion de la teoria de

(4.13)

2
>

Identificando n; = |l//

London con m" =2m, ¢ =2e y n; =n_ /2, es decir, n, es el nimero de pares de electrones. Con esta
s * kN2 * 2
convencion n’(e*)?/m =n_ e*/m.

De las ecuaciones (4.3), (4.4) y (4.13) se obtienen

|l//|2 El’l=l< Eﬂ = m*cz = mcz
2 4me”d] 8meld]’
e” 2 2 2¢° 2 2
aly=———=H. (DA, (T)=———=H. (1) A, (D), (4.14)
m'c mc
47e™ 167e*
BT =—F7HXD)A (T)=——FH: ()4 ).
m*c m’c

El parametro de GL (x ) se define como el cociente entre longitud de penetracion y la longitud de
coherencia,

A
§ >

el cual se usa para diferenciar un superconductor tipo I con « < l/ V2 deun tipo I con x> 1/ V2 debido

o= (4.15)

a que en el primer caso se tiene una energia superficial positiva y en el segundo negativa como se
discute a continuacion.
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¢ Energia Superficial

Dado que los dominios superconductor y normal coexisten en presencia de campo H ~ H_ como

muestra la Fig. 4.4, consideremos una interfase que separa el dominio superconductor (x>0) y el
normal (x <0) por una pared localizada a lo largo del plano yz en x=0. Buscamos soluciones de las

ecuaciones (4.5) y (4.6) con condiciones a la frontera de la forma
=0 B=H_ cuando x —> —©
v=uy ‘ 4.16)
w=yw,y B=0 cuando x— +x.

Para estados ligados en sistemas unidimensionales, la funcion de onda i puede tomarse como real

[Griffiths, 2005], entonces la ecuacion (4.5) se convierte en

*2
ay+ Bl v = 2;* [hzvzx//—ec—zAzl//], (4.17)

donde hemos eliminado los términos cruzados de V y A ya que el lado izquierdo de la ecuacion es
real y por lo tanto la parte imaginaria del lado derecho debe ser cero. Del mismo modo, la ecuacion

(4.6) se reduce a

*2
e
*

i, =——Alv]". (4.18)
m c

Ya que la variable de este estudio es el campo magnético en lugar de la magnetizacion, tenemos que
calcular la energia libre de Gibbs por unidad de volumen [Tinkham, 1996]

g=f-MH, (4.19)
donde f'es la densidad de la energia libre de Helmholtz, M es la magnetizacion del material y H es el
campo magnético externo discutidos en la ecuacion (4.1). Para H = H, la energia libre de Gibbs por

unidad de volumen en la fase homogénea ( g,) esta dada por

& =, (H)~MH, = £,0)+ - (4.20)

donde la magnetizacion M =0 para superconductores habitualmente no magnéticos en su estado

normal y la energia contenida en el campo magnético es H_ / 87 . En la fase mixta la energia libre de
Gibbs por unidad de volumen es

H2
0) +—= st x<O0
g, = /(0 87 , (4.21)

f.(By-MH,_, s1 x>0

donde f,(B) esta dada por la ecuacion (4.2). La energia superficial (o, ) se define como la diferencia

entre la energia libre por unidad de area entre la fase homogénea y la fase mixta, es decir,

" [EV—e—A]l/f
1 C

donde hemos expresado la induccion magnética (B ) en términos de la magenetizacion (M ) dada por

2

1
2m

o, Ii(gzgl)dxfow[a|w|2 +§|l//|4 + +27rM2]dx (4.22)

la ecuacion (4.1). Multiplicando la ecuacion (4.17) por y” e integrando por partes obtenemos
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2
® 2 4 he e
[ | alyl + Al +- (7V—;A]w dx =0, (4.23)
y restando (4.23) a (4.22) llegamos a
o, = (—§|1//|4 +272M *)dx (4.24)

El primer término de la ecuacion (4.24) representa la energia ganada por la condensacion en el estado
superconductor, mientras que el segundo término es el costo de excluir el flujo en la interfase. Si
definimos las cantidades adimensionales como en la ecuacion (4.7) y

m? = 4”2ﬁM2, (4.25)
o

la ecuacion (4.24) puede expresarse como

o =[5 st G Tt “.29)

donde hemos usado la ecuacion (4.4). Podemos estimar o, observando que s‘=m’=1 en zonas

lejanas a la interfase del lado superconductor. Ademas, s* es pequefia sélo en una distancia del orden
de £,y m’ es pequefia en una distancia del orden de A, a partir de la interfase. Esto significa que la

energia superficial es aproximadamente

I;CZ &-4). (4.27)
7

Numéricamente se puede demostrar que la ecuacion (4.26) se hace cero cuando x = l/ V2 [Abrikosov,

~
o, ~

1988], lo cual define a los superconductores de tipo I y II con el criterio

kK <—= Tipol

NG

K >L Tipo IL

V2

Cabe mencionar que la ecuacion (4.26) tiene solucion analitica solo en los casos limite ¥ <1 y

(4.28)

x>1, las cuales se muestran a continuacion. Para el caso x <1, la longitud de penetracion es
pequefia y podemos despreciar el efecto de A en la ecuacion (4.17), entonces [Tsuneto, 1998]

s = tanh [\/7%5) (4.29)

y dado que el campo penetra muy poco, la magnetizacion normalizada m =1, por lo tanto

He 0| | X
0’”:_87; Io {l tanh {\/Efﬂdx

4 x 1 x x ) 4
= {x - x+§\/5§ tanh {E] —5\/55 tanh (E]sech [EHO = g\/adf
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Para el caso x>1, s > 1 a una distancia £ de x=0 y su efecto en la integral es despreciable,

mientras que

4 B_H H 7x/ﬁ'L _H
o 4TM_4x( ) _He e = _(l—enY, (4.31)
H 4nH H

c c c

donde hemos usado la ecuacion (1.5). De esta manera

H? (o y H? ¢ ) )
—- c _ _ 5 X A1\2 _ c _ —x/A; —2x/4;
c,. = Py Io [1 (I-e7™) de—gﬂ L[ 2e 7" te de
H: p) CoH 2 H>3 (432)
= [22’Lex/% __Ler/ﬂLj =— (_2X’L +—L]: S —ﬂ«L.
87 2 o 87 2 87 2

En resumen, la region normal y superconductora estan divididas por interfases con energia
superficial negativa en un superconductores tipo II. En consecuencia, el sistema baja su energia total
maximizando el area global de dichas interfases [de Gennes, 1989], es decir, formando filamentos de
region normal con un diametro minimo del orden de la longitud de coherencia & como se muestra en la
Fig. 4.3 que contiene un cuanto de flujo magnético dado por [Yang, 1962]

h
@, 22—22.07><10_15Tesla-m2, 4.33)
e
donde 4 es la constante de Planck, c es la velocidad de la luz y e es la carga eléctrica del electron. El

campo es maximo en el centro del filamento y se extiende una distancia A; como se ilustra en la Fig.
43,

=¥

2

Fig. 4.3 Estructura de un vortice en un superconductor tipo II. El
campo magnético es maximo en el centro del vortice y decae a una
distancia 4, donde n, es el niimero de electrones superconductores

que se reduce alrededor del centro del vortice en un radio & [De
Gennes, 1989].
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En 1957 Alexei A. Abrikosov demostré que los flujos magnéticos cuantizados -comunmente
llamados vortices- se acomodan en una red triangular en los superconductores tipo II ideales
[Abrikosov, 1957], ya que ésta constituye la red bidimensional mas compacta, como se muestra en la
Fig. 4.4.

Fig. 4.4 Estructura de vortices en NbSe,, donde los puntos
negros son cuantos de flujo magnético @, [Hess, 1989].

Para el caso 4, > &, usando las ecuaciones de London (1.3), se puede demostrar que la energia

libre por unidad de longitud (&) del vortice esta dada por [Tinkham, 1996]

g:[ ! ] ln(ﬁj. (4.34)
27, &

Notese que € es una funcion cuadratica del flujo. Si tuviéramos una situacion en la que el flujo fuera 2

®,, seria preferente tener dos filamentos de flujo @, con energia total 2 que un filamento de doble

flujo con energia 4¢, lo cual justifica la eleccion de @, como el valor minimo del flujo, es decir, el

cuanto de flujo.

4.2 Ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes en el Modelo de Hubbard
En presencia de un campo electromagnético el hamiltoniano (H) clasico de una particula cargada esta

dado por [Saxon, 1968]

2

1

H:——{p—EAj+e®+V, (4.35)
2m c

donde V' es el potencial del sistema sin campo electromagnético, A y @ son respectivamente el
potencial vectorial y escalar relacionados con los campos magnético (B ) y eléctrico (E ) por

B=VxA (4.36)
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E=-VO-——. (4.37)
c Ot

Las ecuaciones de Hamilton en la mecanica clasica son

dx. OoH
ax, _ ot (4.38)
dt  Op,
y
dp. oH
@ (4.39)
dt Ox,
las cuales conducen a las ecuaciones de movimiento correctas dadas por
d’r e
m—-=eE+—(vxB)-V/ . 4.40
dr’ c ( ) (4.40)

e Teoria de Norma

Los potenciales electromagnéticos no se encuentran completamente definidos por las ecuaciones (4.36)
y (4.37). Las transformaciones que dejan invariables a los campos se denominan transformaciones de
norma, las cuales pueden ser generadas por una funcion escalar arbitraria ( y ) de acuerdo con

A=A-Vy y ®d=0+-2. (4.41)
c Ot

La seleccion de y determina la norma y ningtn resultado fisico debe depender de la eleccion de .
En la mecanica cuantica, el hamiltoniano (4.35) conduce a la ecuacion de Schrodinger dada por

1

—(p-eA/c) w+(eD@+V l//:iha—l//. (4.42)
2m

ot
Como la fisica debe ser invariante ante las transformaciones de norma (4.41), usando los potenciales A

y @ la ecuacion (4.42) puede reescribirse como

1

E(ﬁ—e;/(?)zl/;-i-(ed)-i-l/)l/;:lh%f, (4.43)

donde i es la funcién de onda transformada. Sustituyendo (4.41) en (4.43) llegamos a

2 ~
R - 0 - 0
1 p—éJreVZ W+ e+ 2Ly l//:ih—l//. (4.44)
2m c c c ot ot

A continuacion se prueba que la nueva funcion de onda dada por

W= t//eXp[—ﬂj, (4.45)
fic

es una solucion de la ecuacion (4.44). Dado que
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(ﬁ_é+evﬂij;:[_mv_&_eijexp[ﬂj
c c c c he
eV

=—ih exp(—l:q—fjv W — l//SV}( exp(—l:q—fj + [—% + CZ j l//exp(—l;l—f] , (4.46)

entonces

(4.47)
. 2
ey \[ . eA
)
he c
Por otro lado,
oy iey \Ow ie iey \Ox
—=exp| —% |— -y —exp| ——= |-+, 4.48
ot p( hc]@t l//hc p( hc ) ot (4.48)
por lo que usando (4.47) y (4.42) se tiene que
L(A—éJreVZj ~+(eCD+——Z+le/7
2m c c c ot
1 ey \[ . eA ? ie ey
=—exp| ——=||p— |y+exp| —= || eD+—F+V 4.49
2m Xp( hc](p c]l// Xp( he ( c ot ]V/ (4.49)
SN2 LU AL A
he ot c¢ ot ot

es decir, una transformacion de norma conduce a un cambio de fase en la funcion de onda.
En el caso de un campo magnético estatico sin campo eléctrico, la ecuacion (4.41) conduce a
~ 0 . . . .
D= CD+—?Z =0 y podemos escoger una trasformacion de norma independiente del tiempo de tal
c ot

forma que
A(r)=Vy(r), (4.50)

lo cual nos lleva a

1(r):1(r0)+jdr’-A(r’), (4.51)

Iy

donde r, es un punto fijo arbitrario. Asi, la ecuacion (4.44) puede reescribirse como

L) ~
p -l
+V(r =ih , 4.52
{Zm ( )}I/ ot ( )

donde = wexp[—l‘e 7))/ hc]. Notese que la dependencia del campo magnético queda totalmente

absorbida por la funcion de onda, dejando al hamiltoniano del sistema sin cambio.
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Para el hamiltoniano de Hubbard generalizado en presencia de un campo magnético estatico, la
integral de salto de la ecuacion (1.84) se modifica a

h; :J.d3r(/~)*(r—Rl){§—m+V(r)} g?)(r—Rj), (4.53)
donde
@(r—RJ.) - go(l'—Rj)exp[— ie;iir)'}], (4.54)

siendo qo(r -R j) las funciones de Wannier. Dado que qo(r -R j) estan localizadas alrededor de R | y

que el potencial vectorial no tiene una variacion importante en la escala atomica, se puede hacer la
siguiente aproximacion

~ iey(R.
qo(r—Rj) ~ q)(r—RJ.)exp{—%}, (4.55)
la cual conduce a
. 2
0, = exp{—é—;[;( (R]-)—}((R,)]}J.d%’ qo*(r—Rl){;)—erV(r)}o(r—Rj)
4.56
. , (4.56)
=1 exp(—ih— . dr-A(r)]
C 1
donde
. p’
(0 =[dre (r—Ri){EJrV(r)} o(r-R,), (4.57)

es la integral de salto sin campo magnético aplicado. En resumen, la aplicacion de campo magnético
introduce una fase al parametro de integral de salto, cuya magnitud se determina integrando el
potencial vectorial entre los puntos de salto.

e Transformacion de Bogoliubov en el Espacio Real

En la seccion 1.1 hemos visto la transformacion de Bogoliubov en el espacio reciproco, la cual conduce
a la ecuacion de BCS para temperatura finita. Asi mismo, en la seccion 1.2, mediante la transformacion
de Bogoliubov-de Gennes (BdG) en el espacio real obtuvimos las ecuaciones de BdG. En esta seccion
aplicamos la transformacion de BdG al hamiltoniano de Hubbard generalizado siguiendo el camino
original de Bogoliubov discutido en la seccion 1.1.

Haciendo la aproximacion de campo medio del Apéndice B, el hamiltoniano H de la ecuacion
(3.1) -incluyendo el operador de nimero (Z\A/ ) y el potencial quimico ( «) dado que el nimero de pares

no es fijo- puede escribirse de la forma
(4.58)

donde
H= Y t,l.¢ (4.59)



H, = Z t el (4.60)
:—IUZ za za’ (461)
Hy ~UY [ ~nan, +n,48 & +n, @jﬁal_ﬁ] + UZ [“MA A EarAehel ] (462)

I:[VzVZ[ ,m”J,¢+”H¢CTTC +1 4C) e, ]+VZ[ AN +AE 6 s A, CTCJJ (4.63)

<i,j> <i,j>
H NAtZ —n, (n,_+n._._ )+ _+n. ) ¢ _ +(m, _+n, )l ¢,
At ijo\"lii—o jj—o ij—o ]1 (ot Nond Noy ii—-o jj—o/¥i,c j,o
<i,j>,0
_ _Atoat
+AIZ[ 2ACA + AL ¢c +=C TCJ¢)+A1](CI Tcl¢ ¢ T)] (4.64)
<i ]>
st ot st 6 & _o o
+AIZ [—ZA A +A(Che) | - ,¢Cj,¢)+ A (C; €4 —cjﬁcj’i)]
<i ]>
y
3 ~ AT AT
HA13 ~ A[3 Z |: nz]anll o +nij acl acla +nll acz ac] a:|
<1',[>_,<j,l>
<<1,]>>,0 T T T T . (465)
A1 Y |:_2Ai1Aﬂ+Ail(cl,¢cj,T_CI,TCJ',¢)+Alj(cz',TCH_cz',iclﬁ)]
<1',[>_,<j,l>
<<i,j>>
siendo
(ot 5
nija = <Ci,acj,a>7 (466)
(e ¢ . N=_(c.¢ At At at
A, :<cwcﬁ>——<c].’¢cw> y A < CiaC; ¢> < ¢, .C ¢> (4.67)

En similitud con la seccion 1.2, la transformacion de Bogoliubov-de Gennes puede escribirse como

5m = Z (w7 el vy :w) 51-T,¢ = Z (7 l,? -V AM)
o o

(4.68)
A _ an a*x Nt AT a*x it an ’
G =27, V70 &l =2 7L +V7,0)
o o
donde « es el nimero cuantico de las nuevas excitaciones que diagonalizan el hamiltoniano (4.58)

llamadas Bogolones. Con dicha transformacion podemos expresar los operadores de una y dos
particulas como [Ver Apéndice A]

10' ] c Z (va 01* o +uia*u? 7’};:,0'7’/\0:',0' _vzqvjo'l*j/\;,—oj}a,—o)
ot , (4.69)
(24 ’\ a. a ~ A
+Z(M V 70{0'70: o-+vi uj 70:,—0'7/0:’,0')
é\,iﬁéj,—a = iZ(uian‘*5m _uava 7’/\2 Jj}zx o —V ua j}l 07/04 a)
. (4.70)

Y WU T —VEVETL T L)

donde el signo superior e inferior corresponden a o =T y |, respectivamente. Sustituyendo 4.69)y
(4.70) en (4.58) obtenemos
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F[—y]\A/:E0+F[0+FII:EO+FIO+HT+H 4.71)
donde F,, H 0y H , son la parte constante, diagonal y no diagonal dadas por

_ o ok ! o o ax*
E,=2 Z LV vy +2 Z LsVi vj _2ﬂ2"
<i,j>,a <<i,J>>,0

+UZ ”Tn”‘L + Z(n”T +I’l ‘L)Va o _A A ZA” i i —ZAUV;XM;Z*
i a

TV +Z(”n+”]¢)"a .

<i,j>
+V Y (—AA, AUZu“ - ZAﬂvf‘ “) (4.72)
<i,j>
+AL Y | -n (n, 0 )+ (ny WV +(n, WV
ijo \"Vii-c Jjj—o z]—a ]z o ii—o ]] o
<i,j>,0
“2A0Y [ AGA +ATA
<i,j>
o ok o ok *
+AL Z (_nijanll—a TH, VIV LYY, ) —2At, Z Az‘lAjl
<il>,<j,l> <i,l>,<j,l>
<<i,j>>,0.a <<i,]>>

H, :Z Z (u u' “—vy “*)+ Z tl](u“* ¢ vf‘v;‘*) —,uZ(ul.“*uf‘—vf‘vf‘*) 79;0,79“’0,
i

a,o | <i,j> <<i,]>>
ar\ AT A
+UZ (nzz oi _nzzavz V +Azzuz vz +Anvz u' )7/04,0704,0
0.1
a\At A
+V Z (n” U, n”avlv +Aqu u; +Aﬂul Vi )V oV o
<i,j>,0,x
zx* o At oA
+At Z |:(nij—a+ Ji— J)u _( 1]a+njza)v :|7/a,07/a,a
<i,j>,0.0

a_ ax | At A
+ At ! u —(n, + n., W v ]7/“’07/“’0

o ]] o
<i,j>, 0,0

<i,j>,0,0

a_ a*

+ At (2 Ve T A A (7 T T *)]ﬁlojaa

<i,j>,0,0

o, ok
+At3 Z |:(n1] aul vl +nz]avl ul )+(nll auz V +nllavz u ):|7/zx ayaa
<i,l>,<j,lI>
<<i,J>>,0,0

+ AL, Z [AU (v +u™v7 ) + A (v + u,“vj‘*)] 79;0,79%0, (4.73)

<i,l>,<j,I>
<<i,J>>,0,0

> o,
+ At [ O (7 A T T AW (Vi VA Vi ):|7/a07/a0
> (A
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1?‘2 Z (u vy +u“* “*) Z tl](u“*v“ +u v )+,uZ(u Ve +u v Iy m7a¢

<i,j> <<i, >
ae o] 5t ot
+UZ[ (n uv’ “+n, N VY AU — A v ]7/[%’?7/0(,’¢
ia.o

IZ* o'* [x* o' * AT AT
+V Z [(nmu vy +nﬂu v )+A]” —Al]v] ! ]7/0“?7/0{w

<i,j>a,a

— At Z [(anrnm)(ua*va*Jru va*)+(n”¢+n]¢)(u v +u v )] m7a¢ (4.74)

<i,j>a,a

+Atz > [(A AU — (A + AT WV 2A, i u 2N vy “*]?;T?L,¢
a,a <i,j>

—AL Y [li(u, A TR e R (T vy "t u® v“*)] 7iarh,

<i,l><j,l>
<<i,]>>

+ AL Z |:(Al +Aﬂ)”a* a*_(Azl"‘An)Va* 7*]7;l¢7;l¢

<i,l><j,l>
<<i,j>>.a,a

w—z Z Cut +v“u“)— Z 1 (vuf +v“u“)+,u2(vu +v“u“) aﬂ;a'ﬁ

<i,j> <<1,]>>
+U Y [ (n v+ n uv )+ Arulu® — A v ]?a,ﬂ;a'ﬁ
io,af
+V Z [ (n, sulvy +n iu“ Vi) + A uu —A].l.vl.“vj‘ ]?m?a'ﬁ
<i,j>,a,0
A Y [(nl_ﬂ L )V TV + (e )V U )] PP (4.75)
<i,j>a,o
+AIZ Z [(A; AT Jufu (A AV 2A uu =2, vV :|7>a,$7>a',T
a,a <i,j>
—AL Y [”w (V] +uf Vi) +my (v +uf vJ“)] VotV ot
<i,l>,<j,l>

<<i,j>>,a,a

TAL Y (A A = (A + AV 7T

<i,l>,<j,l>
<<i,j>>,a,0
Dado que el proposito de la transformacion de BdG es diagonalizar el hamiltoniano dando
H—uN=E,+> E“p! 7., (4.76)
los coeficientes de 7! 7, en (4.73) deben ser iguales a la energia de excitacion E£*, lo cual nos lleva

a las ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes para el hamiltoniano de Hubbard generalizado.

H A \(u” o
) Y R 4.77)
A —H )| v® o

donde los elementos de las submatrices para i # j son
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H, =-u+Un,  + VZ n, .+ Atz (n,; ,+n, )+AL Z n, .,
JZi J <<j,I>>
(4.78)
H  =-p+Un, + VZnJ.J.a + Atz (n,,,+n,,)+At Z .,
JZi J <<j,I>>
H =t +t +M(n,_+n, )+ALY n,
L : (4.79)
H =t +1" +A(n, +n )+ AgZI: ny, s
A, =UA,+2A1) A, (4.80)
-
y
A =VA,+A(A, +A )+ AL (Z A, + Z A].,,] : (4.81)

En las ecuaciones (4.78) y (4.80), i y j son primeros vecinos, / es primer vecino de i y segundo

vecino de ;. En las ecuacion (4.79), i y j son primeros vecinos en los términos de 7, y Ar y son

segundos vecinos entre si y primeros vecinos de / en los términos de #, y At,. Para la ecuacion (4.81)

1,
i 'y j son primeros vecinos, / es primer vecino de i y segundo vecino de ;j, /' es primer vecino de ;
y segundo vecino de ;.

Aplicando la transformacion de Bogoliubov-de Gennes (4.68) a las ecuaciones (4.67) obtenemos
[ver Apéndice A]

Mo = T ul FE+ [1- () | (4.82)
y
A ——lZ(uav“*Jru“v“*)tanh b (4.83)
=y S o) .

e Formalismo de Superceldas

Para un so6lido macroscopico, requerimos el espacio reciproco y una celda unitaria con multiples grados
de libertad, llamada supercelda, con el fin de poder analizar la variacion espacial de los vortices. Si
tomamos una celda unitaria de N =N_x N sitios, las ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes deben

tener condiciones de frontera periddicas, por lo cual aplicando el teorema de Bloch la solucion de las
ecuaciones (4.77) debe cumplir [Han, 2010]

YL e | *) . (4.84)
v;’.’ v;’.’(k)

Sustituyendo (4.84) en (4.77), las ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes para una celda unitaria de
N, xN, sitios queda como

et LR C Ea(k)(uz(k)] 455)
; A, —H )\ v (k) v (k)

i ij
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donde H,, y A, son elementos de matrices de N x N . De las ecuaciones (4.83) y (4.84) obtenemos

ik-(l‘j -T;)

my = X 09us ()T AIE QL+ (v G0 (1 IENG)} (486)

1 @ o —ik(r-r) g o i(r;-1,) E” (k)
P T 4 (k) i £ &) 487
A, 2%{ [u (k)v™* (k)e £ (k) (K)e Jtanh{ o ) (4.87)

donde se toman todos los posibles estados o y k .

4.3 Brecha Superconductora Local

Las ecuaciones de BdG para el modelo de Hubbard generalizado (4.85) se resuelven de manera
autoconsistente usando la ecuacion (4.87), es decir, proponiendo una solucion inicial de las brechas

locales y diagonalizando la matriz (4.85) para determinar [uf (k),v7(k)], asi se obtienen nuevas
brechas locales. Este proceso se repite tantas veces sea necesario, hasta que los elementos de matriz
(4.81) converjan satisfactoriamente.

En la seccion 4.1 discutimos la existencia de un estado mixto en los superconductores tipo II,
donde las lineas de campo magnético penetran al material con un flujo @ =n®, . Por lo tanto, se puede
escoger una celda tal que la intensidad del campo magnético aplicado conduce a uno o dos flujos
cuantizados @, en dicha celda. Si tomamos una celda de tamafio N.a x N_a, el campo necesario para
tener un vortice en ella tendria que ser
q)O

B= N

(4.88)

Usando la norma simétrica A =Bxr/2=(-By,Bx,0)/2, la integral de salto (4.56) entre primeros

vecinos r,=(x;,y,) y r,=(x,,y,) toma la siguiente forma

B {l exp(Fizx), six,=x,,y, =y, *ta (4.89)

Mo ltexp(tiny), six,=xta,y =y,
donde & = Ba®/®, =1/N_* denota la razén de flujo magnético.

Cabe mencionar que la longitud de penetracion (4,) dada por la ecuacion (1.4) para el caso de
banda semillena con n, =1/a’ es aproximadamente 425.8A para a=4A. Por otro lado, dentro de la
teoria BCS la longitud de coherencia a temperatura cero (£,) estd dada por [Tinkham, 1996]
&, =hv, [wA(0). Para el caso de una red cuadrada con integrales de salto a primeros vecinos (7), la

velocidad de grupo es

1 21fla = :
v= %|Vk3| = %\/sm2 (k.a)+ 31n2(kya) , (4.90)
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cuyo maximo valor sobre la superficie de Fermi para una banda semillena es v;™ =22 |t| a/ h.
Ademas, para U :—2|t| y una banda semillena se tiene A(O)~O.376|t| (ver Fig. 4.6). Entonces
£, ~9.58 A, por lo que de la ecuacion (4.15) obtenemos x = 4, /&, ~ 44.5> l/ 2, es decir, un estado

superconductor de tipo II. Asi mismo, dentro del formalismo de Ginzburg-Landau el campo magnético

critico superior a temperatura cero es [Tinkham, 1996] H,, = ®,/(27£2) ~359 Teslas y el campo

magnético critico inferior es [Tinkham, 1996] H,, ~ ®, Inx/(472%) ~ 0.345 Teslas.

En la Fig. 4.5 se muestra la brecha local del sitios j, |A, |, en una celda de 28x28 sitios que

contiene dos vortices para una interaccion electron-electron atractiva de U :—2|t| con el fin de

mantener el estado superconductor en un campo magnético B =2, / 28%a* ~33.0 Teslas para a~4
A. Notese que dichos vortices tienen simetria s y en el centro del vortice la brecha superconductora es
cero, ya que el campo magnético penetra al superconductor tipo II cuando el campo magnético aplicado

se encuentra entre H_, y H_,, como discutimos en el parrafo anterior. Ademas, existe otro centro de

c2>

vortice en las esquinas de la supercelda.

0.10

0.08

0.06
A

0.04

X 24

28
Fig. 4.5 Variacién espacial del pardmetro de orden (A) en una
supercelda de 28x28 sitios con U:—2|t|, I"=At=At; =0,

# =02t y B~33 Teslas paraun superconductor tipo IL.

En la Fig. 4.6 se muestra la dependencia de la brecha superconductora (A), definida en el

formalismo de BAG como el maximo valor de ‘A ;;|» como funcién de la densidad de portadores (1)

para distintas intensidades de campo magnético aplicado (B). Obsérvese que A disminuye al aumentar
B, excepto n =1. Esta invariancia de A podria relacionarse con la singularidad de van Hove en el caso
de banda semillena, donde la densidad de estados al nivel de Fermi diverge.
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Fig. 4.6 Brecha superconductora (A) como funcion de la densidad de portadores
(n) para distintas intensidades de campo magnético ( B ) indicadas en la figura.
Al diagonalizar la ecuacion (4.85) se obtienen las energias de excitacion E”(k) y se calcula la

entropia (.S') dada por
§ =2k, Y[ (1= FIE“ @)D In(1 - /LE“(W)) + SE(I(E 1D @91)

donde f es la distribucion de Fermi-Dirac y k&, la constante de Boltzmann. De la ecuacion (4.91)
obtenemos el calor especifico electronico
T dS
c,, =——.
N, dT
14 I 1 I

. e E=0 ]
12 —.—B=153 Teslas 7

10+ -

(4.92)

CeI/kB

0 | L | L | s
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

KT/t

Fig. 4.7 Calor especifico electronico (¢, ) como funcion de la temperatura

(T)) en ausencia de campo magnético aplicado (circulos abiertos azules) y con
un campo magnético de 153 Teslas (circulos solidos rojos).
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Con la ecuacion (4.92) calculamos numéricamente ¢, como funcion de la temperatura (7) cuyos
resultados se muestran en la Fig. 4.7. Notese que para 7" mayor que la temperatura critica (7.) el calor
especifico electronico tiene una variacion lineal con la temperatura y en 7; existe una discontinuidad en
c,; tanto en ausencia como en presencia de campo magnético aplicado. Sin embargo, la magnitud de
dicha discontinuidad disminuye con el aumento del campo, como se observa en Nbg 7771023
[Mirmelstein, 1997] a pesar del comportamiento electronico tridimensionalidad en este compuesto. Por

debajo de 7, observamos una variacion exponencial cuando B =0 y una variacion de potencias cuando
B>0.
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Conclusiones

Esta tesis aborda la superconductividad anisotropica a partir del modelo de Hubbard generalizado
incluyendo las interacciones carga-enlace dentro del formalismo de BCS con el potencial quimico
variable, asi como el modelo de Hubbard atractivo en el formalismo de Bogoliubov-de Gennes (BdG).
Este ultimo establece un formalismo microscopico para estudiar los efectos del campo magnético
externo en la superconductividad anisotropica. Los principales resultados obtenidos pueden resumirse
como sigue.

(1) A partir de los datos experimentales de ARPES y de 7:, hemos determinado los parametros del
modelo de Hubbard generalizado y los resultados teoricos de calor especifico electronico sin
parametros ajustables tienen una buena concordancia con los experimentales.

(2) El modelo de Hubbard de una sola banda con saltos a primero y segundo vecinos reproduce
razonablemente bien la superficie de Fermi medida por los experimentos de ARPES.

(3) La singularidad de Van Hove parece ser esencial en la determinacion de la maxima temperatura
critica cuando el potencial quimico coincide con dicha singularidad.

(4) Se desarrollaron por primera vez las ecuaciones de BdG para las interacciones carga-enlace con el
fin de estudiar la superconductividad anisotropica en campos magnéticos.

(5) Las primeras soluciones numéricas de las ecuaciones de BdG muestran la estructura espacial de los
vortices con simetria s en el estado mixto de un superconductor tipo II.

(6) El calor especifico electronico de dichas soluciones confirma que la presencia del campo magnético
modifica su comportamiento en consistencia con los resultados experimentales.

En resumen, nuestros resultados muestran que las interacciones carga-enlace que siempre estan
presentes en materiales reales a pesar de su relativa pequefia magnitud en comparacion con las
interacciones Coulombianas repulsivas, pueden inducir la superconductividad anisotropica con valores
cuantitativos en buena concordancia con los datos experimentales tanto de La,,Sr,CuO, [Galvan,
2012] como de Bi,Srs.La,CuOgis [Pérez, 2013]. Una extension de dichos resultados a partir de las
ecuaciones de BAG muestra la formacion de vortices magnéticos y permite estudiar la termodinamica
del estado mixto superconductor. Asi mismo, las investigaciones presentadas en esta tesis sugieren que
el formalismo de BCS con potencial quimico variable e interaccion electron-electron dependiente de k
pueda ser un medio apropiado para el estudio de la superconductividad anisotropica. Por otro lado, el
formalismo de BdG extiende nuestro analisis a superconductores inhomogéneos asi como dispositivos
superconductores a pesar de su costo computacional. Cabe mencionar que las soluciones numéricas de
las ecuaciones de BdG presentadas en esta tesis son unicamente para simetria s y la parte anisotropica
se encuentra aun en proceso. Por ultimo, quisiera comentar que el desarrollo de la presente tesis me ha
ensefiado el quehacer de la ciencia modema, desde la busqueda bibliografica, desarrollos analiticos y/o
numéricos, comparacion con los resultados experimentales y presentacion en congresos nacionales e
internacionales, hasta el proceso de publicacion.
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Apéndice A Promedio Térmico de Operadores

En la mecanica estadistica cuantica, el promedio sobre el ensamble gran candnico esta dado por
[Pathria, 1972]

<O>=Tr [eﬁ(ﬁm)é} / Tr [eﬂ(ﬁmq , (A1)

donde 77 representa la traza y S =1/k,T siendo k, la constante de Boltzmann. Basados en (A.1)

calcularemos los promedios de las ecuaciones (4.66) y (4.67) en la base de los operadores 7 dados por

las transformaciones de Bogoliubov-de Gennes (4.68).
¢ Promedio de Términos de Una Sola Particula

Usando las transformaciones (4.68), expresamos los términos de una particula en el hamiltoniano de
Hubbard en funcion de los Bogolones (7 ),

AT A _ ax~t —_apn a'n —a*nt
ci,O'cj,O' - Z(uz 7/0:,0' +V; 7/0:,—0')2(”]' 7/0:',0' + vj 7/0/,—0')
a a'
_ a* a' ~rt » —ax_a*st AT —.a.an A a. a'xn ~t
- Z (ui Ll]- 7/0:,0'7/0:',0' +U; vj 7/0:,0'7/0:',—0' +V; Ll]- 7/0:,—0'7/0/,0' TV vj 7/0:,—0'7/0:’,—0') (A2)
a,a'

_ a* a' ~At » a. a'* a_ o'+ At A —ax_ a*st At — a. a A
- Z (ui Ll]- 7/0:,0'7/0:',0' + Vi vj 50:,0:' -V V]- 7/0:',—0'7/0:,—0' +U; vj 7/0:,0'7/0:',—0' +V; Ll]- 7/0:,—0'7/0/,0' )’
a,a'

donde los signos superior e inferior corresponden respectivamente a o =T y o ={ . Entonces
—(H-pN) AT A _ —(H-uN) ax a' At » o a'* e alk st n
Tr[e € oC, o |=Tr|e > (u U Vo oVao ViV Cpu = ViV Vi Vo) [» (A3)
a,a’

donde la traza de los términos 7’7" v 77 es cero ya que H- y]\Af es diagonal en la base de 7 ’s. Esto

implica que

Bt e o s
Tr[e Pt )CIGC,-,GJZZTF[e PAED @ uE Pl 7y o +VVE VYT Do)
(24

o o o (A4)
* —BE-uNY AT A * —BH-uN * —B(H-puN) A A
= Z|:ula u?Tr(e A ~ )7(1,0'7/0:,0') +viav? Tr(e A g )) _viav? Tr(e A # )7/(1,—0'7/a,—0'):|'
(04

En la base HM]?;J|O> el hamiltoniano es diagonal, es decir H — uN = ZE“?LG;?%G , entonces

a,c

[Rickaysen, 1965]
PNy _ “PE“Tyolaa | _ “PE Tyolaay _ _BE”\2
Tr(e )=Tr | Ie | ITraca(e ) | |(1+e )7, (A5)

donde hemos intercambiado el orden de la suma debido a la traza con el producto. El subindice «,c

de 77 en la ecuacion (A.5) indica que la traza se toma so6lo en el espacio de estados para « y o dadas

que son |Oa,a> y |1a,a> , debido a la naturaleza fermionica de los Bogolones. Analogamente,

61



Tr(e BH- ,L:N)yla};a o—) TF[H - PE® 7“7”7;;:07;%0]

o'\ o’

= 7ﬂEa}>;°'};‘Z°' St 7ﬂEa’};Lﬁa"};a',a"
=Tr [e VooV oo H e

a'za 6 o'to (A6)
~Tr, (¢ PE“Tholus A;aj’/\zxa) H Tr, o PE" f;(,r?acgr)
= (e YT+ e*ﬂE“')Z,
(z a . - oot y’\r ’
donde Tr, (e ”* “aotus Py )=e "y el factor (1+e ) proviene de Tr, (e " "**") cuando
o' =a y o'# o . De esta manera, la ecuacion (A.4) queda como
Tr[ pcH- "N)éjdc]UJ Z{u ue -PE” (l+e_ﬂE )H (I+e” pE” )+ vy “*H(l+e_'8E }
o a'+a (A7)
—Z{v vi'e PE (14 e PE Y[ A+e e PE ) }
a'+a
Por lo tanto, el promedio de la ecuacion (A.2) esta dado por
Zu“* * o= PE” (l+e_'BEa) 11 (lJre_"))Ea’)2 Zv“ “*H(l+e_'8E
(l,¢,,)== o't
[Ta+e ) H(l +e—ﬂE
- ) ) (A.8)
Zvl.“vj’*e_ﬂE A+e PO +e P2 )?
_a a'#a
[T+ )
Asi llegamos a
a* o —ﬂEa o o* —ﬂE
u' u-e V; v e
10,0 ) = X T i - = S e () v [1- f(E [ (A9)
¢l ¢ —+ VY - u’u +V, , :
< 07> > p l+e_'8E J l+e_ﬂE - |: :|
donde f(E”) es la distribucion de Fermi-Dirac dada por
o 1
)= (A.10)
Con lo cual obtenemos la ecuacion (4.82) dada por
nyp = (21,6, )= z{u u fE e [1- 7B ] (A11)

el cual es independiente de la orientacion del espin ya que dentro del hamiltoniano (3.1) la energia de
excitacion de los Bogolones no depende del espin.

e Promedio de Términos de Dos Particulas

De forma analoga al punto anterior, expresamos el operador de pares en términos de los Bogolones
mediante la transformacion de Bogoliubov-de Gennes (4.68)
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Gl o= 2 W FVTL D WS T VL)
~ ~
=D U Ty T TUV T T FVIUS LT VIV T ) (A.12)
a,d
=D Eu VS, F UV T P FVIUTL T VIV P U T ),
~
y por lo tanto la traza queda como
y| e PH-1DG 6,oC. UJ Z i r[ ~BH=u) (tu’” v?* F ul.“vj’*?;aﬁaﬁ F V,-Ol*”?ﬂ,—a?a,—a)}

=Z[+u S 1 Rt By [ et AN I £V o 1 G A a)] (A.13)

:Z{iuf’vj’*n(lJre_ﬁEa)lul.“vj.’*e pE" [1a+e PE® )iva* 7 e PE” 11 (l+e_ﬁEa }
a o

a'ta a'ta

donde hemos hecho uso de las ecuaciones (A.5) y (A.6). De la ecuacion (A.1)

Z{Jru“v“ H(l+e PE )+u“ aty~PE” [T a+e PE )lva*u“e pEe 11 (l+e_'BEa’)}

a'fa a'Ea

[1a+e?2)
o
uy e PE” v“*u“e_'g £
=y iul-avj-l*i L/ —F —
a 1+ePE 1+ePE
(A.14)

Usando la ecuacion (A.10) tenemos que
<éi,0'éj,—0'> =T |:uiavj 0! a*f(Ea) va*uaf(Ea)]
=13 (VT +ulvT T uvT) - Z(u“v;’* + v U2 f(E)

=43 u ) 12 () ]—ZZ(u“ ) (al13)

Ea
_ i . a* [24 0(* o a. a*x 0( 0(*
_J_rzé:(u V" t+uf )[l 21 (EY) ] Z(u v+ uf )tanh(szT}

aa*

donde hemos usado la propiedad Z(u —uf‘v;’.‘*):O ya que la transformacion de Bogoliubov-

Gennes es unitaria. Por lo tanto,

Ay =(6,8, )=+ 3 T @iy ufy “*)tanh[ ] (A.16)

donde los signos + y — correspondena o =T y  respectivamente.
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Apéndice B Aproximacion de Campo Medio

Los sistemas de muchas particulas interactuantes entre si constituyen uno de los grandes retos de la
fisica, cuyo estudio se realiza mediante aproximaciones. La aproximacion de campo medio consiste en
analizar solo la dinamica de una de las particulas a partir de su interaccion con el campo producido por
las demas particulas, reduciendo el problema de muchos cuerpos al de uno solo que se resuelve en
forma autoconsistente, es decir, se propone una configuracion inicial de las particulas y se resuelve la
ecuacion de Schrodinger de una particula para generar una nueva configuracion. Este proceso se
culmina cuando dicha nueva configuracion coincida con la propuesta.

Cualquier operador A siempre puede expresarse en términos de su valor medio (<A >) mas una
fluctuacion dada por (JA=A-<A>), es decir A=<A>+5A. Entonces el producto de dos
operadores AB =(<A>+5A)(<B>+JB) ¥ <A><B>+ <A>SB+5A <B>= A <B>+B <A> - <A><B>
despreciando el término cuadratico de la fluctuacion (SASB). En este apéndice aplicaremos la
aproximacion de campo medio a los términos de dos particulas del hamiltoniano (c Tc Tck e 1), los
cuales pueden considerarse como un producto AB siendo A = ) Téﬂ y B= ¢l,¢, o también

~

A= AH&; LY B= ¢ ¢éﬂ. Finalmente, deduciremos las ecuaciones (4.62)-(4.65).

El hamiltoniano de Hubbard dado por la ecuacion (3.1) se pude escribir explicitamente de la forma

_:uN: Z tl]clac]0+ Z 1.7%.0C).c /,IZCIGIG+UZCTCTC¢C¢

<i,j>,0 <<i,j>>.,0
V
st a ot a ywot o wat o st A (ot s At 4
+— Z (C/4Ca+C € CAC +CC )+ A Z ¢ ¢ (¢ ¢+ ¢ ) (Bl
<i,j> <i,j>,0
+At, Z C; " Jo,(c, TCM +cwc,¢)
<i,l>,<i,l>
<<i,]>>,0

y reacomodando los términos obtenemos

I:I_:uN: thjclac]a+ Z 1]10 Ja /’tzclaza+UchcTc$c¢

<i,j>,0 <<i,j>>.,0
|4
v At A AT A A AT A At A At A
+ Z Ciacza Jj.o ]0+VZCTCTC \Lc +At2 (cia ]U] acz G+CIGCJUC] a] a)(Bz)
2 <i,j>,0 <i,j> <i,j>,0
J .J .J
AToa At oA AT ATA
+At3 Z C] UC] acl,acl,a + At3 Z cl GCJ acl,—acl,—a
<i,l>,<i,l> <i,l>,<j,l>
<<i,]>>,0 <<i,j>>.,0

donde quedan separados los términos de espines paralelos y antiparalelos. Estamos interesados en el
caso de espines antiparalelos, asi que el hamiltoniano queda de la forma

A

AN =1+ 8,

J’_
SeR

(B.3)

At Aty

donde
F}t = Z li,jé;,aéj,d 5 (B4)



Hl’: z lz]éza Jj.o? (BS)

<<i,j>>,0
:_IuZzaza’ (B6)
_ at o ot b
- Uzciﬁci,?ci,ici,i > (B.7)
i
T = AT o ot g
H, =V Z CirCirC 160> (B.8)
<i,j>
HAI_AI z (cza j.c zTaéz a+czTaA]aA;r aé] g) (B9)
<i,j>,0
Hms = At3 Z é;rﬁéj,dé;tfdél,—a . (BlO)
<il>,<j,l>
<<i,J>>,0

La teoria de campo medio se desarrolla para términos de dos particulas tales como (B.7)-(B.10).

e Campo Medio para Operadores de Densidad

Expresamos el operador de densidad en términos de su desviacion

é,e,, =(e,e,,)+(ee, (e, (B.11)
B J.0 1,0 ].0 1,0 J.0 1,0 J,0

Sustituyendo (B.11) en (B.7)-(B.10) y despreciando términos cuadraticos de (¢ ¢ o <5T >) se tiene

i,o ]a

_ At g st o et e st & ot e (et o
=U2, [<Ci,¢%> + (Cmcm _<Ci,TCi,T>):||:<Ci,$Ci,$>+ (Cz-,¢cz-,¢ —<Ci,¢cz-,¢>ﬂ
i

(B.12)
~ let o Vet A st 4
NUZ[ <Cz-,¢ci,¢><ci,¢c > < ¢0m> GGyt < $>Ci,Tci,T:|’
i
7o st 4 st o (et st o st s st s
Hy =V, [<Cmcm> +(ehe s _<Ci,¢cz-,¢>ﬂ Rc 1) (C R (R ]-,¢>)J
<i,]> (Bl3)
~ et o Mot o R stoa \atoa
NVZ[ <Cmcz-,¢>< €46 ¢>+<Ci,¢cm> AT < A6 ~L>ci,Tci,T:|’
<i,j>
(ot & At s A stoa atoa atog
HAt =Ar Z <Cz acj,a>+(cz UC]U_< 1.0 0>):||:<ci,facisa>+(Ci,faci,fa _<ciraci,fa>):|
<i,j>,0
[(at A At At A At toa At A
+Ar Z <cl O,cm>+(cl O,cjjg—<cl ch.jg>)}[<c] 7chfg>+(cjﬁgc] 7U—<c] Y ]70>)
<i,j>,0 (B 14)
E S st o \at toa oo
NAt Z _<Cz,acj,a>< z—aci,—a>+<ci,acj,a> z—acz —J+<cz—aci,—a> i,0 ]U:|
<i,j>,0
st A \/at o4 At A \at o4 At oA \atoa
+A1 Z _<Ci,acj,a>< j,facj,fa>+<ci,acj,a> j,—acj,—a+<cj,—acj,—a>ci,acj,a:|7
<i,j>,0
o At 4 At A At A At A At A At 2
HAt3 _At3 Z |:<Ci,acj,a>+(ci,acj,a _<ci,acj,a>):||:<Cl,*acl,*a>+(Cl,*acl,—a _<cl,acl,—a>):|
<1',[>_,<j,l>
<<i,j>>,0
(B.15)
~ At [—(ehe, (el e L)+ (ele el e L +(el e )ele,, |
3 i,o~j,o l—oc~l-o i,o j,0o l—oc~l,-o l,—c~l,—0 [ ~i,oc " j,o
<i,l>,<j,l>
<<i,]>>,0
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Definiendo

n,, =(¢l¢,)s (B.16)
y sustituyendo en (B.12)-(B.15) obtenemos

T~ _ at & at A
Hy ~ UZ |: Pl TG G nii¢ci,Tci,T:| > (B.17)
i

~ AT At At
HV NVZ |: zzTn i« +n zzTc] l«c]l« +n]]l«c TCIT:| VZ |: zzTn l« +n]]l«c TCIT +n] Tc $CI$:|’ (B18)
<i,j> <i,j>

A

H,~AM-n, n, +n ¢ ¢ +n_¢élé 1+A Y [-n, n _+n & ¢ +n e ]

At ijo'tii-o ijo i—oc i—0 ii—o 1,0 ]a ijo'jj-o ijo j—o j—o jj-o o j,o
<i,j>,0 (B 19)
— ot 4 '
- At Z |:_nija(nii—a + njj—a) + (nij—a +n _]l U)Cl o 1,0 + (nn o njj—a )ci,acj,a:|
<i,j>,0
y
A - At A At oA
HAI3 ~ At3 Z |: nz]anll o + nz]acl,—acl,—a + nll—aci,acj,a]
<il>,<j,l>
<<i,]>>,0
. . (B.20)
:At3 Z |: nz]anll o +nij JCI acla +nll acz JC] a:|
<il>,<j,l>
<<i,J>>,0
e Campo Medio para Operadores de Pares
Expresamos los operadores de pares en términos de su desviacion
Ci,acj,—a = <Ci,acj,—a> + (ci,acj,—a - <ci,acj,—a>)
(B.21)
o ot AT AT AToAt AT AT
za ] -0 <Ci,acj,—a>+(ci,acj,—a <cza ] a>)
Para este caso es conveniente reordenar las ecuaciones (B.7)-(B.10) de la forma
_ At AT A A
- Uzciﬁci,ici,ici,? > (B.22)
i
2 At AT A A
H,=VY élélé éy, (B.23)
<i,j>
S _ At oAt A A At At A A
HAI = At z (ci,aci,—aci,—acj,a + ci,acj,—acj,—acj,a) (B24)
<i,j>,0
y
S _ At oAt oA A
HAI3 - At3 Z ci,acl,—acl,—acj,a > (BZS)
<i,l>,<j,l>
<<i,]>>,0

donde hemos usado las relaciones de anticonmutacion (1.6). Sustituyendo (B.21) en las ecuaciones

(B.22)-(B.25) y despreciando términos cuadraticos de (éméjﬁ —<cAchjﬁg>) se tiene que

T o At At At At [at gt A A A A A A
HU - UZ |:<cz',?cz',¢> + (Cz',TCz‘,L _<Ci,TCi,¢>):|[<Ci,¢Ci,T> + (Cz',ici,? o <Ci,$ci,T>):|
i
~ _let et Ve o st gt st ot
= UZ|: <Cz',TCi,¢><Cz‘,¢Cz‘,T> +<Cz',TCi,¢> LC N +< LC T>Ci,TCi,¢:|>
i

(B.26)
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H, VZ[<AIT£’;,¢>+(CTTCT < che; >)J[< > ( 1Gin < . m>)}
by (B.27)
“VZ[_<CT¢CJT¢>< e > < > 160r +C¢C]¢<A]¢Cmﬂ
Ay=ar Y (e ) +(ee, ~(ee,) )][ & o800+ (e c_<c>)]
<i,j>,0
w& 3 (o8] o)+ (e8], —{ele). a>)][ b oty )+(8 808 2,0) )
e (B.28)
A3 [ el Ml oty ) (o) el + L8 (6t |
<i,j>.0
wa Y [=(ehel e e, )+ (eel Ve, e, velel (e Jﬂ
<i,j>.0
y
A, =, -IZ-, [< el )+ (e, —(ae a>)}[<5’1,705]-,a>+(5z,fo—5j,o——<5z,fo—5]-,g>)}
<il>.<j.l>
<<i,j>>.0 (B.29)
~ A;3<u;l>[—<a;aé;J><é,,aejﬁ>+<a;é;a>c, e e <c,c]>]
Sl
Definiendo
A, =(6.8.)=-(¢,,¢.) 530
A, = <A1T¢5T¢> - <éj¢5;¢>
y sustituyendo en la ecuaciones (B.26)-(B.29) obtenemos
Hy ~UY [ -AA, + A6 60+ A ekl ], (B.31)
Hy =V Y [N, +ALE, 6+ A 2hel |, (B.32)
<i,j>
H, ~ AIZ [—ZA;AI.]. JrA;.(cA’l_‘ié_T —C.4C, ¢)JrAl](c TC —clé}%)]
o (B.33)
+Ar [ —2A; A +A]](c Tcﬂ—c ¢c )+Al](c ¢c é].ﬁé].’i)]
<i,j>
y
Hy ~ At IZ-, (2050, + A5G 18 2 — 848, )+ A Ehel —él el |- (B.34)
<<i,j>>

Sumando las ecuaciones (B.17)-(B.20) y las ecuaciones (B.31)-(B.34) obtenemos las ecuaciones (4.62)
-(4.65) [Micnas, 1988].
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