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Resumo

Tese de doutorado
Programa de Pés-Graduacao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

SUSCEPTIBILIDADE MAGNETICA DE UM MODELO DE HUBBARD

ESTENDIDO COM INTERA(}AO ATRATIVA
AUTOR: CESAR DE OLIVEIRA LOBO
ORIENTADOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 17 de janeiro de 2012.

Neste trabalho, investigamos certas propriedades anomalas do estado normal de siste-
mas de elétrons fortemente correlacionados, descrito por um modelo de Hubbard estendido,
com interacgao atrativa. As equagbes de movimento das fungoes de Green sao calculadas na
aproximacao de dois polos que gera as bandas de quasiparticulas renormalizadas. A apro-
ximacao de dois polos da origem a um conjunto de funcoes correlacdo. Em particular, a
funcao correlagao (S';gj), associadas as correlagoes antiferromagnética, desempenha um pa-
pel importante como fonte de anomalias no estado normal do modelo. A susceptibilidade
magnética é calculada como func¢ao da ocupacgao nr e da temperatura. Em baixas temperatu-
ras, a susceptibilidade apresenta um pico para ny=0, 80 e é nessa ocupagao que as correlagoes
antiferromagnéticas assumem um papel importante responsavel pelo surgimento de pseudo-
gaps na superficie de Fermi. O calculo do calor especifico em funcao da temperatura mostra
uma estrutura de dois picos, um associado as flutuacoes de spin e localizado em baixas tem-
peraturas e outro associado a flutuacoes de cargas localizado em temperaturas mais altas.
Verificamos uma relacao direta entre o pico, devido as flutuacoes de spins e as correlagoes
spin-spin do tipo antiferromagnéticas. A superficie de Fermi definida pela funcao espectral
(Ag (w)) em w = 0 é calculada para diferentes ocupacoes. Foi observado que a partir de
nT’é’O, 80 a superficie de Fermi desenvolve “pockets” centrados no ponto nodal (7, %) como
também pseudogaps nas proximidades dos pontos antinodais (m,0) e (0, 7).

Palavras-chave: sistemas de elétrons fortemente correlacionados; modelo de Hubbard; funcoes

de Green; superficie de Fermi.



Abstract

Programa de Pds-Graduacao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

Magnetic Susceptibility of an extended Hubbard model with attractive

interaction
AUTHOR: CESAR DE OLIVEIRA LOBO
ADVISER: ELEONIR JOAO CALEGARI
Local and Date: Santa Maria, January 17, 2011.

Anomalous properties of the normal state of a strongly correlated electron system des-
cribed by an attractive extended Hubbard model are investigated. The equations of motion
of the Green’s functions are calculated with the two-pole approximation which gives rise to
quasiparticle renormalized bands. The two-pole approximation leads to a set of correlation
functions. In particular, the antiferromagnetic correlation function (5’1 . §]> plays an impor-
tant role as a source of anomalies in the normal state of the model. The uniform static
magnetic susceptibility as a function of occupation ny and temperature is calculated. At low
temperatures, the susceptibility presents a peak for ny ~ 0.80. The results suggest that it
is the onset of short range antiferromagnetic correlations, which could be a mechanism for
the pseudogap. The Fermi surface, defined by the spectral function A(w = 0, lg), is presented
for different dopings. It has been observed that above ny ~ 0.80 the ordinary Fermi surface
evolves to a hole-pocket with pseudogaps near the antinodal points (0, 7) and (m,0).

Keywords: strong correlations; Hubbard model; Green’s functions; Fermi surfaces.
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1 INTRODUCAO

As ideias que norteiam o estudo de sistemas de elétrons fortemente correlacionados
sao importantes porque ajudam a melhor entender as propriedades elétricas e magnéticas dos
materiais, permitindo assim classificd-los como metais, isolantes e semicondutores (Dagotto
(2005))). Um sistema é considerado fortemente correlacionado quando a interacao Coulombi-
ana entre uma particula localizada em um orbital e uma itinerante é maior do que a energia
cinética da particula itinerante (Imada M.; Fujimori| (1998)). O modelo minimo para descre-
ver esse sistema é bem descrito pelo modelo Hubbard| (1963) de uma banda. Na categoria
dos sistemas fortemente correlacionados, estao inclusos os cupratos supercondutores de altas

temperaturas.

Os materiais supercondutores de altas temperaturas tém recebido muita atencao nao
s6 pelo interesse cientifico mas também devido a possibilidade de aplicagao tecnolégica (Lee
(2006)). A importancia nao é sé de ordem econdmica mas também de ordem técnica: a
obtencao de temperaturas muito baixas, inferiores a temperatura de transicao dos supercon-
dutores de altas temperaturas (temperatura critica T,.), exige refrigeragdo com hélio liquido
(que apresenta um alto custo de produgao) ou hidrogénio liquido (material altamente explo-
sivo). Para os supercondutores de altas temperaturas que apresentam temperaturas criticas
superiores a 77 K, esta temperatura pode ser atingida com nitrogénio liquido (mais barato
e nao reativo). Quanto as possiveis aplicagoes tecnoldgicas dos supercondutores, vao desde a
eletronica rapida, micro e nanoeletronica, usadas em circuitos légicos e circuitos de memoria,
a producao de transporte de energia, passando pela revolucao dos meios de transportes de alta
velocidade (levitagao magnética), sem esquecer das vérias possibilidades que se acrescentam

na medicina (magnetoencefalografia, ressonancia nuclear magnética, etc).

A classe de materiais supercondutores de altas temperaturas conhecida como cupratos,
descoberta por Bednorz e Muller| (1986), se tornou um dos temas de grande interesse na
fisica atual da matéria condensada. Os cupratos sao materiais dispostos em camadas, mais
precisamente planos de CuO4 separados por reservatérios de cargas. Em geral, o diagrama de
fases de um cuprato supercondutor mostra na fase normal a existéncia de uma enorme riqueza
de fenomenos fisicos. Um dos aspectos marcantes dessa fase é a anomalia conhecida como
pseudogap. O pseudogap pode ser visto como uma supressao da densidade de estados (DOS)

proximo ao nivel de Fermi. A regiao pseudogap situa-se entre as fases antiferromagnética e



supercondutora em um regime de baixas dopagens e temperaturas.

H& um consenso atual na fisica da matéria condensada de que, para ser construida
uma teoria completa para supercondutores de altas temperaturas, é preciso primeiro compre-
ender bem os fendmenos anoémalos do estado normal. E certo que a presenca do pseudogap
produz efeitos espectrais e que pelo menos duas sao as possibilidades da origem dessas anoma-
lias. Uma das possibilidades atribui a causa devido a uma pré-formacao de pares de Cooper
(Timusk e Statt| (1999)), a outra ¢ atribuida as correlagoes antiferromagnéticas (Nagqib e Is-
lam| (2008)). A fisica do pseudogap tem sido o tema central dessa questao nas duas tltimas
décadas (Baba (2008)) e Naidyuk| (2009)). O comportamento da susceptibilidade estética (x) e
do calor especifico como uma fun¢ao da temperatura e dopagem pode também trazer algumas

informagoes sobre o mecanismo responsével pelo pseudogap (Nagib e Islam| (2008))).

Nesta tese, vamos investigar o estado normal de um modelo de Hubbard estendido
modificado pela presenga de um potencial atrativo U(U < 0) (Calegari et al.| (2011)). En-
tendemos que esse modelo contém os ingredientes minimos necessarios para uma descri¢ao da

regiao pseudogap.
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2 SUPERCONDUTORES DE ALTAS TEMPERATURAS

2.1 A supercondutividade

Um fio de material supercondutor resfriado abaixo de uma certa temperatura critica
(T.) apresenta uma resisténcia praticamente nula. Uma corrente que o percorra persiste por
um tempo infinitamente grande. O fenomeno da supercondutividade, isto é, o desapareci-
mento da resistividade elétrica em figurapgl6a.epssolidos numa temperatura bem definida,
foi descoberto experimentalmente, em 1911, por Heike Kamerlingh Onnes e sua equipe ao
estudar a variagao da resisténcia elétrica de uma amostra de mercirio em funcao da tempera-
tura. O subito desaparecimento da resisténcia elétrica do mercirio nas proximidades de uma
temperatura T, de 4,2 K (—268,8 °C') foi interpretado por Onnes, supondo que o mercirio
passa por uma transicao de fases de um estado resistivo normal para um novo estado, o estado
supercondutor. Nos anos seguintes, o estado supercondutor foi verificado em varios metais e

ligas.

Em 1933, Walther Meissner e seu assistente Robert Ochsenfeld descobriram uma outra
caracteristica importante do estado supercondutor: o diamagnetismo perfeito. Diz respeito ao
comportamento que uma amostra supercondutora apresenta de expulsar o campo magnético,
adquirido em uma temperatura superior a 7, apos ser resfriada a uma temperatura abaixo de
T.. Esse comportamento pode desaparecer quando o campo aplicado na amostra for superior

a um dado valor critico que depende da temperatura.

As primeiras teorias para diferenciar o estado normal do estado supercondutor mos-
travam que o supercondutor apresentava uma energia menor que o estado normal. Em 1956,
Leon Cooper mostrou que, através de uma interagao fraca, tipo elétron-fonon, os elétrons sao
capazes de formar pares: os pares de Cooper. Em 1957, surge a primeira teoria microscépica
capaz de descrever satisfatoriamente o fenémeno da supercondutividade (Bardeen, Cooper
e Schieffer| (1957))), a teoria BCS (Bardeen;Cooper;Schieffer), Prémio Nobel de Fisica ano
1972. Essa teoria fundamenta-se na interagao fraca tipo elétron-fonon, que é responséavel pela
formacao dos pares de Cooper. As temperaturas criticas atingidas nos anos 70 eram inferiores

a 30 K.

A descoberta dos supercondutores de cupratos, por [Bednorz e Muller| (1986)), Prémio

Nobel de Fisica ano 1987, trouxe um notével crescimento na temperatura (7, = 164 K'), mas
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Figura 2.1: Evolucao da temperatura critica (7,) dos supercondutores. Fonte: OSTERMAN, F.;
PUREUR, P., 2005.

Figura 2.2: Planos de CuQOs separados por reservatérios de cargas. Fonte: CALEGARI, 2006.

ainda persiste a esperanca de encontrar supercondutividade a temperatura bem mais proxima

da temperatura ambiente, ver figura [2.1]

2.2 Os supercondutores de altas temperaturas

Os cupratos sao materiais compostos de cobre e pertencentes a familia dos supercondu-
tores de altas temperaturas que contém planos de CuOy como base da sua estrutura molecular.
Conforme pode ser visto na figura esses planos sao separados por blocos que funcionam
como reservatorios de cargas (Calegari (2006)). Esses materiais apresentam um comporta-
mento anomalo na fase normal (estado nao-supercondutor) e mostram uma forte dependéncia
em relacao a dopagem (4), a qual determina o nimero de ocupagao (ny = n, +n_,), presente
nos planos de CuQOs,

5:1—7’LT.

Um sistema de particulas interagentes, mesmo na sua fase desordenada, apresenta al-
guma ordem de curto alcance e estd sujeito a transi¢oes de fases. Durante uma transi¢ao de
fases, por exemplo, na passagem do estado condutor normal (metal) para o estado supercondu-
tor, ocorrem grandes mudancas nas propriedades fisicas do sistema. Por causa disso, imensas
sao as dificuldades matematicas envolvidas na analise desse fenomeno, mas o interesse em um
bom entendimento da fase normal pode nos auxiliar muito na compreensao dos mecanismos
que levam o sistema ao estado supercondutor. Conforme a teoria BCS, pode-se considerar
que o pareamento entre elétrons via fonons desestabiliza a fase normal de um sistema e o
conduz a uma fase supercondutora. Por outro lado, a retirada de poucos elétrons dos planos

de CuO,, pode levar um sistema do estado antiferromagnético para a regiao pseudogap (ver
figura .

A teoria de liquido de Fermi de Landau (Abrikosov, Gorkov e Dzyaloshinski (1980))

descreve um sistema metal normal com interacao entre particulas comparadas com um gas
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Figura 2.3: Estrutura cristalina do composto Nds_,Ce,CuQy4. As camadas atomicas denominadas
de reservatoérios de cargas sao constituidas por Nd, Ce e O. Fonte: DAGOTTO, 1994.

Figura 2.4: Estrutura cristalina do composto Las_,Sr,CuQOy4. As camadas atOmicas denominadas
de reservatoérios de cargas sao constituidas por La, Sr e O. Fonte: DAGOTTO, 1994.

de elétrons livres de baixas energias, a essas particulas da-se o nome de quasiparticulas. No
estado metdlico (normal) dos cupratos, existem regides que possuem varias propriedades nao
usuais como, por exemplo, cupratos em baixa dopagem apresentam uma dependéncia quase
linear da resistividade p com uma ampla faixa de temperatura 7', violando a teoria de um

liquido de Fermi de Landau, em que essa dependéncia nao é linear.

A dopagem e a temperatura sao dois parametros importantes para classificar um sis-
tema supercondutor de alta temperatura num diagrama de fases. Na condi¢ao de § = 0, o
supercondutor possui um elétron em cada sitio da rede cristalina. Na teoria de bandas essa
banda semipreenchida caracteriza uma fase metélica. Mas o comportamento desse sistema,
nessa dopagem nula é, na verdade, de um isolante de Mott (apresenta um gap relativamente
grande). Variando a dopagem e também a temperatura, vamos encontrar o sistema em outras
fases, como: fase supercondutora (baixas temperaturas), fase metal normal (altas dopagens e,
ou, altas temperaturas) e fase metal na regiao do pseudogap (baixas dopagens e temperaturas
intermedidrias entre as fases supercondutora e metal normal). A fase metélica (altas tem-
peraturas) na regiao de altas dopagens é descrita como um liquido de Fermi tradicional. A
regiao de baixas dopagens (e baixas temperaturas) nao obedece a teoria do liquido de Fermi,
uma vez que varias de suas propriedades fisicas nao seguem o comportamento tipico de um

liquido de Fermi.

Como exemplos de supercondutores de altas temperaturas, apresentamos o composto
Nd,_,Ce,CuQOy, na figura dopado por elétrons e o composto Las_,Sr,CuQy4, na figura
2.4, dopado por buracos. Em Nd,_,Ce,CuO, as camadas atdomicas contendo Nd, Ce ¢ O
atuam como reservatorio de cargas ja em Las_,S1,CuQy4 0 reservatorio de cargas é formado

por La, Sr e O.

Figura 2.5: Diagrama de fases comparando um sistema cuprato dopado por elétrons (esquerda) com
um dopado por buracos (direita). Fonte: DAMASCELLI;HUSSAIN;SHEN, 2003.
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Acredita-se que a supercondutividade desses compostos esteja confinada nos planos

de CuOy e que as camadas dos outros atomos servem para suprir de portadores de cargas
(elétrons ou buracos) os planos de CuO,. Portanto, é possivel que a supercondutividade nos
cupratos seja um fenomeno bidimensional. Tal suposicao baseia-se no fato de que a distancia
entre dois planos de C'uO, é maior que o espacamento entre atomos de cobre e oxigénio nesses
planos. O processo de transferéncia de cargas dos reservatorios para os planos de CuOs se
faz por mecanismo de dopagem. Na dopagem, os atomos dos reservatérios sao substituidos
por outros atomos em um estado diferente de ionizacao, dessa forma, elétrons sao retirados
ou doados aos planos de CuOs. A quantidade de atomos trocados entre os planos de CuQOs e

o reservatorio de carga ¢ indicada por x.

A figura (Damascelli, Hussain e Shen| (2003))) mostra um diagrama de fases da
temperatura versus a dopagem x. O composto Las_,Sr,CuO, estda no lado direito da figura
e a dopagem ¢ por buracos. Para x = 0, o sistema é um isolante de Mott (Mott (1961)),
apresentando ordem antiferromagnética (AF) de longo alcance com temperatura de Néel (Ty)
de aproximadamente de 300 K. Para uma dopagem da ordem de 0,02, a ordem antiferro-
magnética desaparece. Em 220, 05, o sistema evolui para o estado supercondutor (SC) e, com
dopagem x=20, 15, o estado supercondutor estd com temperatura de transicao 7, maxima. No
composto Nds_,Ce,CuOy, que estd no lado esquerdo da figura2.5], a dopagem é por elétrons.
Para z = 0, o sistema ¢ um isolante de Mott apresentando ordem antiferromagnética (AF)
de longo alcance. Para x = 0,12 até =0, 20, o sistema apresenta uma fase supercondutora
com uma temperatura critica maxima 7, de 24 K. Dizemos que temos uma dopagem 6tima
para a dopagem em que se verifica a temperatura maxima de transicao. Para os compostos

apresentados na figura [2.5 a dopagem 6tima acontece em = = 0, 15 nos dois casos.

2.3 Superficie de Fermi, gap supercondutor e a regiao pseudogap

Muitos experimentos sao realizados com dados cada vez mais precisos sobre os cupratos
supercondutores de altas temperaturas. Uma dessas técnicas é a “Angle Resolved Photoe-
mission Spectroscopy” (ARPES) que pode ser utilizada para observar a superficie de Fermi
e o gap supercondutor. A espectroscopia de fotoemissao de elétrons, como, por exemplo, a
técnica ARPES, é uma versao moderna do efeito fotoelétrico e serve de base para um conjunto

de técnicas experimentais que tém por objetivo estudar a estrutura eletronica de um solido,
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ver figura [2.6]

Figura 2.6: Geometria de um experimento de ARPES. A direcdo de emissao dos elétrons é bem
definida pelos angulos 6 e ¢. Fonte: SHEN;DESSAU, 1995.

O processo de fotoemissao de elétrons é realizado em camaras de vdcuo (107° Torr) e
pode ser esquematizado em 3 passos independentes:
1- excitacao dos elétrons no interior da amostra;
2- transporte dos elétrons excitados até a superficie da amostra;
3- escape dos elétrons excitados através da superficie da amostra.

Na sequeéncia, o elétron emitido do material sera detectado por um analisador. Nos experi-
mentos de fotoemissao, a amostra e o analisador de energia sao calibrados de tal forma que a
energia cinética dos elétrons emitidos seja medida em relagao ao potencial quimico (w = 0) (ou
a energia de Fermi) da amostra, ver figura . Dessa forma, a energia cinética dos elétrons
dentro da amostra pode ser diretamente mapeada pela distribuicao da energia cinética dos

elétrons emitidos pelos fétons incidentes.

A figura (Norman, (1998)) mostra resultados experimentais obtidos através da
técnica ARPES para o composto BisSroCaCusOgys (Bi2212). A curva mais escura mos-
tra os espectros de energia do composto Bi2212, obtido no regime de baixa dopagem e para
uma temperatura de 14 K. A temperatura de transicao é de T, = 85 K. A linha mais clara
¢ do espectro de referéncia (platina) usado para determinar o potencial quimico. As flechas
indicam o gap supercondutor definido nos chamados pontos médios, que é o ponto em que
o espectro de referéncia passa pela linha do potencial quimico (w = 0). Dessa forma, o gap
supercondutor corresponde a um deslocamento médio do espectro do composto Bi2212 e que
¢ ainda bem caracterizado por uma auséncia de estados ocupados a direita da linha potencial

quimico (w = 0).

Na figura [2.9] (a),(b) e (c) mostram espectros de energia obtidos por ARPES em trés
direcoes diferentes no plano k; k,, para o composto Bi2212 em funcao da temperatura. A
temperatura 7, para os resultados apresentados é 85 K. Se analisarmos a dire¢ao (a) no plano
kg k,, veremos que um “gap” entre os pontos médios do espectro do Bi2212 e do espectro
referencial permanece mesmo no estado normal acima de 85 K até aproximadamente 150 K.
Esse “gap” que aparece no estado normal é chamado de pseudogap. Na diregao (b) no plano
k; k,, o pseudogap aparece entre de 85 K e 120 K. Na diregao (c) ndo hé pseudogap.

Os resultados sugerem que a simetria do pseudogap é a mesma do gap supercondutor. O
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Figura 2.7: Os trés passos para descrever o modelo de fotoemissao dos elétrons. Fonte: DAMAS-
CELLI, 2004.

Figura 2.8: Gap supercondutor medido através do deslocamento do ponto médio do espectro do
Bi2212 e do espectro de referéncia. O espectro do composto Bi2212 foi obtido no regime de baixas
dopagens e para uma temperatura de 14 K. Fonte: NORMAN et al., 1998.

pseudogap define uma regiao dentro da fase normal, a regiao pseudogap.

A figura mostra a superficie de Fermi (7' > T%), o gap supercondutor (T' < T,) e

o pseudogap (T. < T < T*) construidas a partir de medidas feitas com a técnica de ARPES.

Na figura [2.11] (Marshall (1996)), a linha cheia mostra a superficie de Fermi esperada
no caso do estado normal (dopagem levemente maior que a condigao de 6tima dopagem e
temperatura 7' maior que a maxima temperatura do estado supercondutor 7). Note que
a linha de Fermi toca as fronteiras da zona de Brillouin na diregao (m,0)-(mw,7) e (0,7)-
(m, 7). Baixando a dopagem (para valores menores que a condi¢ao de 6tima dopagem), mas
em temperatura T (T* > T > T,.), seria normal esperar que a linha de Fermi diminuisse e
mantivesse ainda a sua forma original, como pode ser vista pela linha hachurada.
No entanto, nao é isso que observamos com a técnica experimental de ARPES. O que vemos
¢ uma reducao da regiao delimitada pela linha de Fermi mais um completo desaparecimento
da linha de Fermi abaixo da linha pontilhada. Essa reducao da superficie de Fermi d& origem
ao aparecimento de densidade de estados nula somente para certas direcoes da primeira zona
de Brillouin. Esse comportamento é totalmente diferente de uma transicao metal-isolante

na qual ha um completo desaparecimento da densidade de estados em todas as diregoes do



16

Figura 2.9: As figuras (a) e (b) sao espectros de energia mostrando o gap supercondutor e o pseu-
dogap para o composto Bi2212 no regime de baixas dopagens correspondendo a um 7, = 85K. Em
(c) o espectro de energia nao apresenta pseudogap. A figura (d) mostra as trés diregoes diferentes
no plano k; k, num dos quadrantes da primeira zona de Brillouin. Fonte: NORMAN et al., 1998.

Figura 2.10:  Superficie de Fermi construidas a partir de medidas de ARPES. Mostrando o gap
supercondutor (1" < T¢) e o pseudogap (1. < T' < T™). Fonte: NORMAN et al., 1998.

espaco dos momentos. Dessa forma, passamos a chamar a regiao que apresenta a superficie
de Fermi truncada de regiao de pseudogap. A regiao pseudogap apresenta-se como um metal
anomalo, uma vez que nao obedece & teoria do Liquido de Fermi de Landau (que descreve um
metal normal). Os experimentos na regiao pseudogap medem propriedades fisicas totalmente
diferentes das do metal normal. Em dopagem zero, ha um ordenamento de longo alcance dos
spins localizados nos dtomos de cobre, um arranjo antiferromagnético que é bem descrito pelo

modelo fortemente correlacionado de Heinsemberg.

Acredita-se que o comportamento anomalo dos cupratos deve estar relacionado com o
pseudogap e que este pode ter origem nas correlagoes magnéticas de curto alcance, que atuam

no sentido de suprimir a supercondutividade na regiao de baixas temperaturas.

O espectro de ARPES gera informagoes sobre os estados ocupados do sistema. Para um
sistema bidimensional, a intensidade do espectro (E, w) é proporcional ao produto da funcao

de Fermi f(w) pela funcao espectral de um elétron A;_(w). Portanto, podemos escrever:

I(k,w) = Io(k) f (w) Ag, (w) (2.1)

—

em que k estd associado ao momento paralelo a superficie da amostra, w é a energia em
relacio ao nivel de Fermi. A quantidade Io(k) é a amplitude de I(k,w) e a funcdo espectral

A _(w) é obtida através das auto-energias do elétron (Randerial (1996))).

A técnica de ARPES permite associar os resultados de um modelo tedrico com seus
resultados experimentais. A funcdo espectral A; (w) estd diretamente relacionada com a

parte imaginaria da funcoes de Green (G, (w)), que podem ser obtidas como resultados de

Figura 2.11: Superficie de Fermi obtida a partir de medidas de ARPES. Fonte: MARSHALL et
al., 1996.



17
um modelo tedrico,

Ap (w) = —%ImGEU(w). (2.2)

O modelo de Hubbard, ou uma variagao desse modelo (Calegari, Magalhaes e Go-
mes| (2004) e |Calegari, Magalhaes e Gomes| (2005)), pode ser usado para obter as fungoes de

Green necessarias na investigacao das propriedades dos supercondutores de altas temperatura.

2.4 Modelo de Hubbard

Um dos modelos mais utilizados para descrever sistemas de elétrons fortemente cor-
relacionados (SFC) é o modelo de |[Hubbard| (1963) de uma banda. Esse modelo descreve a
competicao entre um potencial Coulombiano U (U > 0) e a energia cinética (“hopping”) t
existente entre elétrons de sitios vizinhos. Em termos dos operadores de criacao (cjp) e des-
truicao (¢;,) de elétrons (ou buracos) com spin ¢ num sitio ¢ da rede. O modelo é descrito

pelo hamiltoniano

H = Z tijcigcjp + % Z NioNi—o (2.3)

iJ,0 1,0
em que o nimero de ocupagao n;, (N, = cjaci,g) conta o nimero de particulas com spin o

(6=1 ou }) em um dado sitio ¢ da rede.

Os elétrons obedecem ao principio de exclusao de Pauli, assim seus operadores (fermionicos)

apresentam as seguintes relagoes canonicas de anticomutagao (ver apéndice |A.1)):

Ci7o—c;’o'/ + C;r',glci,a = 6i,j50,0’7 (24)
CioCjo! + Cjo'Cioc = 0 (25)

(§
cg’ocj}a, + C},UICI,U = 0. (2.6)

Para estudar o modelo de Hubbard, podemos utilizar a técnica das fungoes de Green
no formalismo de Zubarev (Zubarev| (1960)). Essa técnica permite obter propriedades fisicas

além de incluir explicitamente a dependéncia dessas propriedades em relacao a temperatura.

O operador c¢;,, que descreve o modelo de Hubbard, satisfaz a seguinte equacao de
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movimento:

d
ZEC@U = [Cip, H]- = U;ni,—aci,a + ;tijcj,a, (2.7)

nessa equacao (|2.7)) observamos a presenca de um novo operador n; ., definido por um produto
,09

de dois operadores,

Nio = Nj,—6Cio- (28)

A equacao de movimento desse novo operador 7; ,,
Mo Hl= = U oo+ Y tij(NioCio + €l _,¢joCiv — ] _,¢i_otia), (2.9)
J J

envolve termos que resultam do produto de trés operadores. Se continuarmos derivando as
equagoes de movimento obtidas elas irao gerar novos operadores definidos com um nimero
sempre maior de operadores envolvidos. Se o processo for repetido por infinitas vezes, um con-
junto infinito de equagoes de movimento serd gerada. Portanto, faz-se necessario algum tipo
de aproximagao para tratar o conjunto dessas equagoes de movimento acopladas. Uma ma-
neira de truncar o conjunto de equacoes de movimento consiste em substituir as quantidades

definidas com —o pelos seus valores médios,

cj,—acja—Uci,Uz<Cg,—acj7—a>ci,a (210)
(§]
C}’fa'ch_o'civo'%<C}7fo'ci7_0'>ci70" (211)

- ~ T T ~ . L
Como as fungoes correlagao (¢; ,¢j o) € (cj _,¢i—,) sao equivalentes, os dois tltimos termos

da equagao (2.9)) se cancelam, resultando
[771',0> %],%U Z N —Cio + Z tijni7,06j7g. (212)
J J

Essa aproximagao foi utilizada por Hubbard| (1963)) para tratar as equagoes de movimento das
funcoes de Green gerando, para essas fungoes, uma estrutura de dois polos. No entanto, essa
aproximacao, que ficou conhecida como Hubbard I, possui algumas deficiéncias como, por
exemplo, a incapacidade de gerar uma resposta magnética. No capitulo 3, vamos apresentar
uma outra aproximagao de dois polos, a aproximagao de Laura Roth! (1969)), com a finalidade

de melhorar a aproximacao Hubbard I.
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2.5 Modelo de Hubbard estendido com interagao atrativa

Para investigar a fisica do pseudogap utilizaremos o modelo de Hubbard estendido, em
duas dimensoes, com um potencial atrativo (U < 0) e ndo local. Esse modelo ja foi utilizado
para descrever o regime supercondutor fortemente correlacionado, na aproximacao Hubbard-I
(Caixeiro e Troper| (2009a))) (Caixeiro e Troper (2009b)), na aproximagao de dois polos (Ca-
legari et al.| (2011)) e ainda para observar efeitos de hibridizagao (Caixeiro e Troper| (2010)).

O modelo de Hubbard estendido com interacao atrativa é uma variante do modelo de

Hubbard e é representado pelo hamiltoniano:

H = Z (hO' — u) Nio + Z tijC;r’UCjﬁ—l—U Z NioNj—co (213)
em que as notagoes (...) e ({...)) indicam respectivamente a soma sobre os primeiros e segundos
vizinhos mais proximos do sitio i, e u é o potencial quimico.

.I.

Para os operadores fermionicos ¢;, e ¢; ,, podemos escrever os operadores de Bloch,

no espagos dos vetores de onda (k), ¢z e cg , através das seguintes relacoes:
) e

1 kR
cr = — e e o, 2.14
to = g2 (2.14)

1 -
T —ik.R; 1
. = —) el | 2.15
k,o \/z ; 1,0 ( )

em que L é o numero total de sitios da rede. E ainda, a banda de energia ¢

Ep = Zeik'Ritio. (216)

2.6 Pseudogap e a susceptibilidade magnética

A creditata-se que a compreensao do mecanismo responsavel pela existéncia do pseu-
dogap é um elemento chave para esclarecer a fisica presente nos materiais supercondutores de
altas temperaturas. Um aspecto marcante desse assunto é que o pseudogap aparece na regiao
de baixas dopagens num diagrama de fases temperatura versus dopagem, precisamente entre

as fases antiferromagnética (AF) e supercondutora (Tallon e Loram| (2001), |Lee| (2008)). Nessa
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regiao, dependendo da diregao tomada na zona Brillouin, havera excitagoes com a presenca

de gap e sem gap (Lee| (2008)).

Do ponto de vista experimental, existe uma grande quantidade de informacoes da
presenca de pseudogap em cupratos. Entretanto, diferentes técnicas parecem apresentar re-
sultados conflitantes. Um exemplo importante é a superficie de Fermi na regiao de baixa
dopagem a qual é crucial para esclarecer a natureza do pseudogap. Por exemplo, as medidas
de fotoemissoes “Angle Resolved Photoemissions” (ARPES) indicam para as excitagoes sem
gap a forma de um arco (Norman| (1997)), enquanto as medidas feitas por “quantum oscil-
lations”indicam a existéncia de curvas fechadas “pockets” (Doiron-Leyraud| (2007))). Existem
na literatura tentativas de conciliar este aparente conflito (Jiangiao Meng| (2009)), [Harrison,
McDonald e Singleton (2007)). Na referéncia (Harrison, McDonald e Singleton| (2007)), os
autores consideram o efeito do comprimento da correlacao antiferromagnética (£) na topologia
da superficie de Fermi. Quando o comprimento da correlacao diminui, a forma da superficie
de Fermi evolui desde os “pockets”até os arcos. Portanto, um ponto importante é que esse
resultado sugere que os arcos encontrados na superficie de Fermi, nas medidas feitas por

ARPES, podem ser entendidos em termos da intensidade das correlagoes AF.

Do ponto de vista tedrico, o papel das correlagoes AF tem sido investigado por dife-
rentes modelos, entre eles o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo, em duas
dimensoes, (Calegari et al.|(2011))). No trabalho de Beenen e Edwards (1995) a aproximagao

de dois polos (Roth (1969)) foi utilizada para lidar com as fortes correlages eletronicas.

Por outro lado, conforme apontado recentemente pela referéncia (Naqib e Islam| (2008))),
o comportamento da susceptibilidade estatica (y) como uma fungao da temperatura e dopa-
gem pode também trazer algumas informagoes sobre o mecanismo responsavel pelo pseudo-
gap. Por exemplo, no composto Las_,Sr,CuOy, a susceptibilidade em funcao da temperatura
apresenta um maximo para dopagens menores que 0,21. Este maximo na susceptibilidade di-
minui a medida que a dopagem também diminui (Torrance| (1989), Johnston (1989)). Este
tipo de comportamento é também observado no composto Y BayCuszOr (Walstedt| (1990),
Walstedt| (1992))). Além disso, quando a temperatura é mantida constante, a susceptibilidade
como fungao da dopagem também apresenta um ponto de méximo. Os autores Naqib e Islam
(2008) defendem que o méximo na susceptibilidade estética uniforme em fungao da tempera-
tura para dopagens menores que 0,21 pode ser usado como um argumento para relacionar o
pseudogap com as correlagoes AF. Na referéncia Trapper, Ihle e Fehske| (1996), também tem

sido sugerido que o méximo da susceptibilidade versus dopagem esta relacionado a correlagoes
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AF. O debate acima sugere que tanto a susceptibilidade como a topologia da superficie de

Fermi - que estao conectadas ao pseudogap - estao relacionados as correlacoes AF.
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3 METODO

O capitulo |3|serd organizado como segue: Na secao (3.1, comegaremos apresentando um
breve resumo da técnica das funcoes de Green; Na secao |3.2| até a secao [3.6, apresentaremos
as definicoes das funcoes de Green e as representacoes espectrais na formulacao de [Zubarev
(1960); Na secao 3.7, apresentaremos a aproximagao de dois polos para as fungdes de Green,
conforme o tratamento de Roth (1969). Na segao revisaremos o método de tratamento
proposto por Roth! (1969) para o modelo de Hubbard de uma banda. Na segao apresen-
taremos a construcao das funcoes correlagao presentes no deslocamento de banda. Na secao
3.10| revisaremos os calculos para obter o valor médio da energia de um sistema. Na secao

calcularemos o calor especifico para o modelo de Hubbard atrativo.

3.1 A técnica das fungoes de Green

A técnica das funcoes de Green, que teve origem em teoria de campo, mostra-se também
adequada para tratar problemas em fisica da matéria condensada. Em mecanica estatistica,
trabalha-se com fungoes de Green obtidas da média termodinamica sobre um ensemble es-
tatistico. Tais funcoes de Green dependem do tempo e da temperatura. Para estudar o
modelo de Hubbard, descrito em termos da segunda quantizacao, utilizaremos a técnica das
fungoes de Green no formalismo de [Zubarev| (1960). Essa técnica permite calcular quantida-
des fisicas importantes de um sistema, além de incluir explicitamente a dependéncia dessas

quantidades em relagao a temperatura.

A fungao de Green (Géf(t) = < A(t); B >), envolvendo operadores A e B esta
definida na equacao (3.8)) se for uma fungdo de Green retardada ou na equacao (3.9)) se for
uma fungao de Green avangada. A transformada de Fourier dessa func¢ao de Green no tempo
(GZ-A}:E(E) = < A; B >j) é uma funcao de F (ou de w = E/h) e satisfaz a seguinte equagao

de movimento

1
EG; (B) = E < & B >p= (A Bl,)+ < [AH]_;B>p. (3.1)

17,0 T
As equagoes de movimento para as fungoes de Green geram um conjunto infinito de equagoes,
em que cada uma delas depende de uma outra funcao de Green sempre de ordem superior.

Tratando adequadamente (por métodos aproximativos) um conjunto de equagoes de movi-
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- A.B -
mento, poderemos obter as fungoes de Green G (E). Conhecendo a funcio de Green,

definimos a func¢ao correlagao para esta funcao como:

(BA) = 5 pdEAR) GL(B) (3.2)
sendo f(F) a fungao
fE) = m (3.3)

em que = 1/kgT, o potencial quimico e n = 1. Se A e B sao operadores fermidnicos

(n = —1), escrevemos a funcao correlagao na forma:

e e [ Ggf(E+zs) — Ggf(E — ig)
< (t)> - Z;_E% B eﬂ(E—/.L) +1

o0

dE. (3.4)

A técnica das fungoes de Green é uma ferramenta muito ttil para tratar de sistemas
de particulas interagentes. Nos estudos de processos irreversiveis quando se considera um
pequeno desvio no estado de equilibrio estatistico, de modo que se possa usar a Teoria da
Resposta Linear as fungoes de Green sao importantes por definir apropriadamente o conceito

das funcgoes de correlagao que estao intimamente relacionadas com as quantidades observaveis.

3.2 Funcgoes de Green na formulagao de Zubarev

Antes de definir as funcoes de Green, considere um operador A, que descreve um
observével qualquer de um sistema fisico descrito por um hamiltoniano H. O simbolo (...)

indica tomar a média termodinamica do operador A sobre um ensemble,
(A) = Z7'Tr(Ae™PM), (3.5)

sendo Z (Z = Tr(e ")) a funcao de particdo e 8 (8 = BL em que kg é a constante de

Boltzmann e T' a temperatura.

Adotando a representacao de Heisenberg, a dependéncia temporal do operador A é
explicitada

A(t) = ™Mt Ae™ (3.6)

(ou A(t) = e A(0)e~*"") em unidades nas quais i = 1.
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A evolugao temporal do operador A(t) é

d

iEA(t) = [A(t), H]_ = A(t)yH — HA(). (3.7)

A seguir, serao apresentadas as defini¢oes das fun¢oes de Green Retardadas e Avancadas,

as equacoes de movimento e as fungoes correlagao, baseando-se sempre no formalismo de Zu-

barev| (1960). As fungdes de Green Retardadas (r), duplo tempo-temperatura, sdo definidas
por

Gi(t,t) =< A(t): B(t') >"= —ib(t — ) {[A(t), B(t')],), (3.8)

e as fungdes de Green Avangadas (a), duplo tempo-temperatura, sao definidas por
Ga(t ') =< A(t); B(t') >W=i0(t' — t){[A(t), B(t')],), (3.9)

com A, B],, = AB—nBA, em que |n| = 1. O sinal de 7 serd positivo se A e B forem operadores
que obedecem a estatistica de Bose-Einstein e sera negativo se obedecerem a estatistica de
Fermi-Dirac. A presenga do fator descontinuo 8{%(t — ¢')}, com ¢t # ', produz os seguintes

cortes nas funcoes de Green

< A@R);B{t')>M=0 set<t

(3.10)
< A(t); B{t') >@W=0 set >t
e, para o caso t = t', as fungoes de Green Retardadas e Avancadas nao sao definidas.
As fungoes de Green G,.(t,t') e G,(t,t') satisfazem a equagao de movimento
d
i— < A(t); B(t') >=6(t — '){[A(t), B(t)]y)+ < [A(t), H]_; B(t) >, (3.11)

dt

tomando 7 = (t —t'), a relagao entre a fungao descontinua 6(7) e a funcao delta de Dirac §(7)
é

o(r) = / t dt's(t'). (3.12)

—00

As funcoes de Green sao funcoes de t na representacao de Heisenberg. Podemos definir

sua transformada de Fourier como:

o

1 .
< A;B>p= %/ < A(1), B >eFdr. (3.13)

— 00
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Com a transformacao de Fourier, equacao (3.13)), escrevemos a equagao de movimento, equagao

(3.11)), na forma

1
E < A;B>p= %([A,B]_n>+<< [A,H] ;B >p. (3.14)

Na construcao da equagao de movimento de dois operadores, surge uma nova fungao
de Green < [A,H]_; B >pg de ordem superior a fungao de Green anterior, da qual esta
teve origem. Ao repetirmos esse processo de construcao da equagao de movimento para
< [A,H]_; B >pg, esta dependerd de uma nova funcao de Green de ordem ainda maior.
Portanto, se repetirmos esse processo por varias vezes, passamos a gerar uma cadeia infinita de
equacoes acopladas. Existem muitos métodos que possibilitam tratar essa cadeia de equagoes,
porém todos eles estao baseados em algum tipo de aproximacao. Os primeiros resultados
sao geralmente obtidos por uma aproximacao de campo médio, mas é possivel trabalhar
com técnicas de aproximagoes mais elaboradas. Nesta tese, serd utilizado um método de

tratamento das equagoes de movimento conforme proposto por Roth| (1969).

A partir daqui, serd considerado que os operadores escolhidos A e B sao operadores
fermionicos (n = —1) e ainda que w = F (F = hw), em unidades em que h = 1, entao sera
apresentada a notacao para a funcao de Green,

GEBw) =< A; B>, . (3.15)

ij,0

A transformada de Fourier no espago para a equagao (3.15)),

E,O’ ij,0

A’B(W) — 7! Z GA,B (w)ezl;(ﬁz—ﬁ]) (316)
2%

em que L representa o numero de sitios do sistema. E, a equacao de movimento para a

equacao (3.16]),

1

wGEB (W) =w < A B> =
2

ij,0

([A, Bl )+ < [AH]_; B>, . (3.17)

O préximo passo sera construir a definigao da fungao correlagao e sua representacao espectral.
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3.3 Representagao espectral para as fungoes correlacao

A funcao correlacao vem por definicio da média de um produto de operadores, no

ensemble (grande-canonico), na representacao de Heisemberg.

Fpalt, ') = Fpa(t —1') = (B(t')A(t)) (3.18)

Fap(t.t') = Fap(t —t') = (A(t)B(t)), (3.19)

as fungoes correlagoes apresentam dependéncia em t. As funcgoes correlacao sao também

definidas em t = t/, nesse caso, a média sobre o produto de operadores
) ) )

Frpa(0) = (B(t)A(t)) = (B(0)A(0)) (3.20)

Fap(0) = (A)B(1)) = (A(0)B(0)). (3.21)

E através dessas médias que poderemos obter quantidades como niimero médio de ocupacao

(n), susceptibilidade magnética y e outras para um sistema.

A representacao espectral é uma ferramenta que permite analisar véarias propriedades
analiticas das fungoes correlacao. Para construir a representacao espectral, considere as auto-

funcoes ¥, e os autovalores F,, do hamiltoniano H de um sistema de N particulas interagentes

HU, = E,0,, (3.22)

usando a relagdo de completeza (3, [¥,)(¥,| = 1) e tomando a média termodinémica do

produto de operadores A e B, conforme (3.5)),

Fpalt —t") = (B(t) =7 Z (W, |B(t')|W,)(W,|A(t)|¥,)e B (3.23)

tomando a representagao de Heisemberg (3.6 para os operadores A e B,

Fpalt —t) =2~ Z e B(0)e™ M W, ) (W, | A(0)e MW, ) e~ PEr, (3.24)

considerando que e~ 7| W) = e~ U, ) escrevemos a média do produto dos operadores,
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equacao (3.24), como:

Fpalt —t) =2~ Z W, | B(0)| W, ) (T, |A0)|W,) BB (t=t) o =FEy (3.25)

Introduzindo a intensidade espectral J(w) através da transformada de Fourier de Fpa(t —1t)

1 [~ -
J(w) = %/ AT Fpa(T)e™7, (3.26)

com 7 = (t — t') e fazendo uso de (3.25)), escrevemos:

1 o0 .
J(w) = %Z_lz<\I/V|B(0)|\PM)<\IIM|A(0)|\I/V>6_5E” / dretle=(Bu=EBolr (3.27)
TR o
lembrando da forma integral da fungao 6(x)
(5()—1 ood e (3.28)
)= oo - T, :

a intensidade espectral toma a seguinte forma:

=7 Z W, | B(0)|W,)(¥,|A0)|W,)e P §lw — (E, — E,)], (3.29)

J(w) esta definida em (E, — E,) = w, ou seja, nas energias de excitacoes do sistema.

Finalmente, escrevemos uma representacao espectral para as fungoes correlacao, equagoes

Fpa(t —t") = (B(t)A(t)) = /_OO dw J (w)e~ @) (3.30)
Fap(t —t) = (A@t)B(t)) = /00 dwJ (w)ePemiwt=t) (3.31)

em que J(w) é a intensidade espectral para as fungoes correlacao Fpa(t,t') e Fap(t,t).

3.4 Representacao espectral para as fungoes de Green

Com a representacao espectral das funcoes de correlagao, podemos construir uma re-

presentacao espectral para as fungoes de Green. Para comecar, toma-se a transformada de
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Fourier de G,(7)

G.(B) = % /_ " dr G (r)e (3.32)
com a G,(t —t'), na forma da equagao (3.8))
Gt — 1) =< A(t); B(t) "= —i0(t — )(ADBE) — n(BIAWD)]  (3:39)

e, sendo substituida na equacao (3.32)), escrevemos

G.(E) = Qim /oo d(t —t)e B0t — ) [Fap(t —t') — nFpalt —t')). (3.34)

—00

Agora, as funcoes correlacao devem ser substituidas por suas representacoes espectrais

1 > . ! & ; /
G.(E) = 2—m/ d(t —t")eP=0(t — t')/ dwJ(w)e @t [he _p] (3.35)
ou ainda,
G.(F) = / dwJ(w) (e — 77)2—7”/ dre' B~ (7). (3.36)

A integral I, (I = 55 [7 dre'®=)7f(7)), é uma integral em ¢, usando a defini¢ao da fungao

descontinua (7) na forma integral,

o(r) — / T (3.37)

= — gj—.7
2r J_  x+10
com a equagao (3.28]), escrevemos a seguinte integral I,

i [ (F—w-—1x)

I:% _Oodx o (3.38)
e, resolvendo a integracao em =,
_%E—im‘ (3.59)
Com a equacao , chegamos na representagao espectral para G,.(F), como:
Go(B) = — / T o (@) (e — ) — (3.40)
27 J_ o E—w+1id
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Seguindo os mesmos passos anteriores, escrevemos também a representacao espectral para
G.(E), como:

Gu(E) = % / " dwd (w)(e™ — n)m. (3.41)

—0o0

Considerando E como uma variavel complexa, podemos generalizar os resultados obtidos,

equagoes (3.40) e (3.41)), fazendo:

G(E) = % / " o (w) (e — N ! - (3.42)

—0o0

A fungao G(F) é uma fungao analitica no plano complexo com uma singularidade no eixo real.
Se considerarmos que foi feito um corte ao longo do eixo real, entdo G(F) serd uma funcao
analitica constituida de dois ramos, um definido no semiplano superior e outro no semiplano

inferior dos valores complexos de FE, tal que:

G(E) G.(F) seImE >0 (3.43)
Go(E) se ImE <0 ' '

3.5 Intensidade espectral J(w) em termos de G(E)

Reescrevendo as equagoes ([3.40) e (3.41)) assumindo que £ = w=id

G(w=id) = % / N dEJ(E)(e’F — ")M%E (3.44)

oo

a intensidade espectral J(w) vem através da relagao:

Glw +i6) — Glw—id) = % / " ABJ(E)(eF — n)[eri;— . w_i;_ o (3.49)

o0

Usando a representacao para a funcao delta

1 1 1
0@ =5l ~ w5 (3.46)
e tomando z = w — F, escrevemos:
1 o0
Gl +i8) ~ Gluib) = o- / AEJ(E)(e*E — n)[—2mid(w — E)), (3.47)
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resolvendo a integracao em E, temos que
G(w+1i6) — Gw—id) = —iJ(w)(e™ —n), (3.48)
em que w é um numero real. Finalmente, isolando J(w) na equagao , escrevemos que
J(w) =if(w)[G(w+1id) — G(w—1id)] (3.49)
na equacao (3.49), f(w) é uma funcio distribuigao:

1 n=1 para a Estatistica de Bose-Einstein
flw) = . (3.50)

efe — n = —1 para a Estatistica de Fermi-Dirac

Assim, com a func¢ao de Green G(FE) poderemos obter J(w) e, consequentemente, obter

as fungoes correlacao Fpa(t —t') e Fap(t —t').

3.6 Intensidade espectral J(w) parat=0e T =0

Para a distribuicao de Fermi-Dirac, considerando o potencial quimico p,

flw) = o (3.51)
e*sT +1

No caso particular em que os tempos ¢ e t’ sdo iguais e a temperatura 1" = 0, temos:

flw)=1 sew<p

(3.52)
fw)—=0 sew>pu
Nessas condigoes, Fpa(0), a equagao (3.30]) serd dada por:
I
Fpa(0) =i / dw[G(w + i6) — G(w—id)]. (3.53)

As fungoes de Green G(w+19) e G(w—id) podem ser determinadas através da seguinte

identidade:

1 1
_p w0 (E — 54
F_wiin o TmE-w), (8:54)

em que, 0—0 com § > 0 e P a parte principal do valor da integral (Abrikosov, Gorkov e
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Dzyaloshinski (1980])). Com essa identidade, escrevemos a equagao ((3.40)),

G.(F) = P% h dwJ(w)(e — n)E i o % h dwJ(w)(e? —n)[itd(E — w)], (3.55)

ou, calculando a integral do segundo termo da G, (F),

G.(E) = P% h dwJ(w) (e — n)E i — - %J(E)(eﬁE —n). (3.56)

Fazendo o mesmo procedimento para G,(F), equagao (3.41)), escrevemos

1 i 5
o §J(E)(eﬁ —n). (3.57)

Gu(B) =Py [ dw(e)(e® ~

Subtraindo (3.57)) de (3.56)), resulta para a equagao (3.48)), que

Go(E) — Gu(B) = —iJ (E)(e"" —1). (3.58)

Entéao, a intensidade espectral J(E) pode ser definida em termos de G(E),

J(E) _ ZGT(E) — Ga(E)

3.59
e (3.59)

ou,

J(B) = G+ :?E__C;(E =) (3.60)

Portanto, sempre que for possivel determinar as fun¢oes de Green G(E) de um sistema,
entao poderemos obter a intensidade espectral J(w) e consequentemente as fungoes correlagao
Fpa(t —t') e Fap(t —t'), que sdao grandezas necessérias para o cdlculo de valores médios

termodinamicos de um sistema fisico.

3.7 Aproximacao de dois polos

Nesta secao, sera discutida uma das aproximagoes para tratar o conjunto das equagoes
de movimento das fungoes de Green acopladas, equagao (3.1). Como ponto de partida, sera

considerado um hamiltonianio descrito por operadores fermionicos A e B

H = H(A,B). (3.61)
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A aproximacao de dois polos consiste em impor que a dinamica das particulas seja
descrita através de um conjunto de operadores { A, } de tal maneira que a evolugao (temporal)
de cada operador A, desse conjunto permaneca no subespago gerado por estes operadores,
isto é,
d

— A, = [A = KpmA,. .62

Anticomutando ambos os lados da equagao (3.62) com os operadores B, do conjunto A,

teremos:

[An, )=, Byl = K[ Am, By (3.63)

Tomando a média termodinanica em ambos os lados da equagao (3.63)), definimos como matriz
energia

([[An, M-, Byl+) = Enp (3.64)

e como a matriz normalizacao

<[Ame]+> - Nn,p' (3-65)

Se a matriz normalizacao nao for singular, podemos obter a matriz K para o conjunto de

operadores previamente escolhidos,
K=EN"" (3.66)

A ordem da matriz energia E e da matriz normalizagao N serd igual ao niimero de operadores
considerados no conjunto {4, }. Tomando F = w ( para i = 1), em termos da matriz energia

E e a matriz normalizacao N, escrevemos a equagao de movimento, como:
wGAB (W) = N+ KG*P(w) (3.67)

e assim escrevemos a matriz das funcoes de Green geradas pela aproximacgao de dois polos,

na forma
G =NwN-E)"'N (3.68)
ou
G =GN (3.69)
em que,
G=NwN-E). (3.70)



33

Com as fungoes de Green, podemos entao calcular as fungoes correlagao, equacgao ((3.4).

3.8 Modelo de Hubbard de uma banda tratado na aproximacao de dois polos

A aproximacao de dois polos, conforme proposto por Roth (1969), tem a finalidade de

melhorar a aproximagao de campo médio utilizada por [Hubbard (1963, em Hubbard I.

Para investigar a fase normal (paramagnética) de um sistema fortemente correlacio-
nado, na aproximacao de dois polos, é necessario a escolha de um conjunto apropriado de

operadores {A,,} = {¢ios,ni—oCis}. As equagoes de movimento para {4, } sao:

[Ci,o’, H]_ = Z tijcjﬂ—i-Uni,_gci’U, (371)
J
(§
[niyfo-ci,o" 7‘[]_ = Z tij/n-ijjo' -+ U?”Li7,UCi u (372)
J
em que
Tijo = Ni—0Cjo + cj‘,_ocjv_c,cw — c}j_ac@_gcw. (3.73)

Com as equagoes (3.71) e (3.72), podemos calcular ([[A,, H]_, Al],), para obter a matriz

energia

tij + Unfa(sij tijn*U + Un*g(sij

Eij, = (3.74)

tin—e +Un_s6;; ([ tymije ni—oCl,)+) + Un_o6;,;
7

Na condicao de invarianca translacional de um sistema paramagnético, escrevemos que,

N_s = <ni,—a>

(Xt Mi—oCl g4y =tij(nio)? +3 tal(niocl_yc1—0)
J l

+<ni,acg,_gci,_o>
-I—(c;rﬁacl,_ani_a)

- <C;r,—gci,fonifo> Jr
_tij{<C},UC},_gCi,foCi,g>

+<C;[,JC7JZ[,—JC]-_UC’L',U> }
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Introduzimos aqui W;; ., denominado de deslocamento de banda

(I3 iy Mol 1) — tij(ni—o)®

Wi = ) (L= () ’ (3.75)

em que,

(D timijormi—ocl )4) = ti(nig)? + (nig)(1 = (nig)) Wi o (3.76)
J

O deslocamento de banda W;;_, depende de varias fungoes correlagao que envolvem além
dos operadores do conjunto A, outros operadores auxiliares B. Esses novos operadores B sao

definidos conforme procedimento original de L|Roth (1969) (ver segao [3.9).

No deslocamento de banda, uma das fungoes correlacao presentes é
(e ¢jm0)(c] _otio)) = (S S7). (3.77)
Essa correlagao para o estado paramagnético pode ser escrita na forma
(SFS7)=(5;.5) — (Sz87), (3.78)

sendo que o primeiro termo da equagao (3.78]) é conhecido por funcao correlagao spin-spin.

Para construir as func¢oes de Green para o modelo de Hubbard, na aproximacao de

dois polos, comegaremos pela obtencao da matriz normalizacao (ver equagao (3.65))
N = . (3.79)

Com a equagao (3.64)) calculamos a matriz energia. Considerando a transformada de Fourier
1 -
By, =—» HAOE, (3.80)
k,o 15,0
VL i
temos para os elementos de matriz energia:

By =ep+Ung, (3.81)

E2 =F2 —emn o +Un_, (3.82)
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E22 =em’, +Un_,+n_,(1—n_,)W;p__ (3.83)
em que
Neg(l=n_g)Wp_ =
— 240 to]'@) i o(1=no—¢ —nj—0))
+Z]¢o toje™ (("3 oN0,0) — M) (3.84)
+ 3ot €™ (ch e —ach _yco0)
— >0 toje“;'ﬁj (c},gcifgcov_gco,(,}.

Com as matrizes N, E e a relacao 1} obtemos a transformada de Fourier de é, €omo:

Giy (w) =L~ Z FE-R) G (w) (3.85)
sendo que
w-U-W; U
G =19z, (3.86)
n_q(ex W,—;’_U) w— €
(§]
v = ! | (3.87)

k.o (w—ep)w—-U—-Wg 70_) —Un_q(ep — W 70_)

Finalmente, escrevemos também a transformada de Fourier da matriz funcao de Green,

a equagao ([3.68)), como:

G (W) G2 (w)
G (w)=| b (3.88)
G, W) Gp (W)

Ccom
GLL (W) =7 lw = U —n_o) =W _], (3.89)
GF (W) = GE (W) = 75 nolw=Wy ), (3.90)
G,Qfo.(w) = Vi -olw —eg(l = n_g) —n_c Wz __]. (3.91)

A aproximagao de dois polos, conforme proposto por |[Roth (1969), gera um desloca-

mento de banda (W}), que muda a energia dos polos da fungao espectral A; (w). O desloca-
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mento de banda contém informacoes que descrevem como as correlagoes spin-spin afetam a

dispersao da banda (eg).

3.9 Funcoes correlagcao no deslocamento de banda

A escolha de um operador auxiliar By depende da funcao correlacao a ser calculada.

As funcoes correlagao presentes em Egz , equagao (|3.83f), no termo
Rea

ne(1=no)Wi, = =Y toj{choCo(l—no o —n; ) (3.92)
70
+3 to;e® T ((njenoq) — n2)
70
+ Z to]'eik.Rj [<C;r',acj7*0"cg),—acoﬂ> - <C;[,UC;,—U'607*UCO,U>]7
70

podem ser calculadas considerando um conjunto extra de operadores BE > definidos conforme

procedimento original de L.Roth| (1969)):

1 ,
B,=—=) "By 3.93
L ; k,o ( )
m_ L Y
BE,o VI ; € Miyj0Cles (3.94)
@ _ 1 iR
Bie= 77 El:e Mt o€ (3.95)
1 -
3 —ik.
Bl%,i - _L Z € : lczr-i-j,ocl"'jv—ffczr,—o (396)
1
e
n_ 1 LiRR
B/%,a’ - _L Z € lc;+j,acj+j7—acl,—0'7 (397)
!
mais as fungoes correlagao
1 o=
< C$’ch70- >= Noj,o :N Z]:WG]%}UQZKRJ.; (398)
k

J

1 L
< C(-I;’o.njyiac.’a >= moj,O' :N Z FWGI%’QUGHC'RJ (399)
k
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em que

F, = iﬂ ]{ Flw)dw (3.100)

e f(w) é a fungdo de Fermi. G}c}g e G}fo sao elementos da matriz GG, equagao (|3.88)).

Introduzindo também

| O
G =55 D FuGi ™, (3.101)
P
1 s
bio =7 D TG e™ ™, (3.102)
P

consequentemente, a, (a, =% ;. }"wéllgla) e by (by =% Z,;}"wé’lif), ver equagoes (3.101)) e

3.102) para ﬁj = 0. é’%lo_ e é}fq sio elementos da matriz G, equacdo (3.86). Podemos

1

Nea

escrever G' e G12 em termos de G' e G2 | (ver equagio (3.69)) como segue:
70 70 70

I _ g2
G — ke ko
G =1 (3.103)
€ 12
Lo _GU
~12 _ N—o k,o
G = (3.104)

Noj,c — Mojo
= —————— 3.105
a]v 1 _ nig ( )
© 0,
2oke iy
b, = —=2 ’ 3.106
7 1— Ny ( )
Para qualquer um dos operadores BEU, as fungoes correlagao sao determinadas por:
1 s 1 ~11 s 1 ~12 s
i > (Beg,) = N Y TG (g B2 1) + N D FGE ([ng_ oy B2 14). (3.107)
k k k
Para Béa = BI(;C)T, na equacao (3.107)), vamos obter a funcao correlagao (ng;,no). Para isso,

inicialmente calculamos ([cz, , B’(;;h) e ([np_,cr, B’(;;h) e usando as equagoes (3.98 e[3.99

escrevemos

(leg, BOLY) = ng — e Fomg, (3.108)
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<[nE—UCEU7B£1)]+> = <7’l0,_0-77,0j7o->—6' T Mojo (3109)

k,o
na sequéncia, utilizamos as equagoes (|3.101|e|3.102)) para finalmente obter a fungao correlacao

(BayCio) (0u (ng;enoes)),

(noj.oN0,0) = oo = aj6N050 + be(10,—60j,0) =bj e M0jcr (3.110)
. . 1 ~ ~
Repetindo os passos seguidos em Bga = B]% ), calculamos as outras fungoes correlagao pre-
b 70'

sentes em F22 .
k,o

Para Bza = B’g, na equacao ((3.107)), vamos obter a correlacao (no;,_10,s)-

Inicialmente calculamos

(legys BYJ4) = s (3.111)
e
(N0 Cros B,fim = (10,—o10j,—0) (3.112)

para obter a fungao correlacao (B2)cir) (0U (Noj,—0N0,0)),
(n0j,—oM0,0) = AoN—g + b (10,—5NM0j,—0)- (3.113)

Trocando o por —o na equagao (3.113)) e substituindo na equacao (3.110)), resulta que:

AN — A oN0j 0 + baa—ana - bj,UmOj,a

<n0j7an07a> = 1—bb s (3114)
como as equagoes (3.105)) e (3.106]), podemos escrever
,01003,0 b; o j,0
(nojmo o) — nf = — oo i (3.115)

1 —b,b_

A funcao correlacao (Bs)cis) (ou (c;7acj7_gc$,_gco,a>) serd obtida com as equagoes:

—

(g0 B,g’jh) = —e*Ming;_, (3.116)

3 i .
([g_orps BEN) = = Fimo; —y — (] 10s-0h _o0,0) (3.117)
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resultando
a5 oMN0j,—o + b ,o10j,—o
(ool —ot00) = = S (3.118)
A tltima fungao correlagao (B4)cir) (ou (C;UC},_UCo,faCo,J) serd obtida com as equagoes:
ez BE)4) = ¢ Fing; (3.119)
e
(Mg oy BEN4) = €M (ngj _gmo; o) — €XF5(ch noj —otj0) + (el el c0_otos) (3.120)

resultando
a.j70nj770- _'_ ija-(nj7fa- - mjva)
1—0, '

<c}70_c}77000,_gco70) =

(3.121)

Retornando a equagao (3.83)), no termo que envolve o deslocamento de banda, substi-

tuindo as fungoes correlacao equagoes (3.98] [3.99} |3.115] 3.118] e [3.121)), temos:

N_g(l —n_g)Wg

_O'_

— > iz toj(Noj,—o — 2moj—5)

- ik.Rj (05,—on0j,—oFbj,—oMoj —o
Z#o toje™ " ( 1-b_,b, ) (3.122)
_ ik .Rj [ %, —oM0jo+bj,—oM0j.0
>0 toge™ 7 { 1+b o }
o ik.Rj § 05,—on0j,0+bj —o(n0j,0—M0j,0)
Zj;é() toje™ 9 { 1-b_, }-
Assumindo que
h(l) — a/jyfo-noj’fo'-i_bjyfo'mojy—o'
J,—0 1—Bfa~5a
(2)  _ aj,—onojotbj,—oMojo
hj,fo — T . (3.123)
(3)  _ aj—on0j.o—bj,—oM0j,otbj—oN0j0
j,—O’ o ]-*b—o'

finalmente, escrevemos para o termo que envolve o deslocamento de banda como:

TL_U<1 — n_J)WE_J = — Z eik'Rjtoj (’I’L()jy_g - 2m0j’_0) — Z eik'Rthj{h;llU + hfla + hg?la}
J J

(3.124)

O método proposto por Roth para a escolha de um operador auxiliar By depende da
funcao correlacao a ser calculada, mas essa escolha nao é unica e escolhas diferentes levam a
resultados diferentes. Uma deficiéncia deste este método (Avella (1998)) é a compressibilidade

(k = ag—“T) negativa na regiao do meio preenchimento. Stanescu e seus colaboradores (Sta-
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nescu, Martin e Phillips (2000)) mostraram que ainda que o principio de Pauli seja aplicado de
forma correta a compressibilidade continua negativa proxima a regiao do meio preenchimento.
Mas, mesmo sem impor o principio de Pauli, bons resultados sao obtidos (Beenen e Edwards
(1995))) para o estado normal do modelo de Hubbard. A comparagao desses resultados com os
de Monte Carlo e mesmo com dados experimentais sugere que o método proposto por Roth
para a escolha de um operador auxiliar B gera bons resultados apesar do seu comportamento

nao fisico na regiao do meio preenchimento.

3.10 Valor médio da energia de um sistema

Nessa secao, vamos obter a energia por atomo de um sistema com N particulas
(férmions) interagentes, como aquele representado pelo hamiltoniano do modelo de Hubbard,

equagao ([2.3). Para esse modelo, temos que

(H) = tislcl,ci0) + %meni,gy (3.125)

iJ,0 1,0

Comecaremos com uma breve revisao dos passos necessarios para o calculo de E:

1. A equagao de movimento das fungoes de Green
1
w< A B>= %([A,BMJF < [AH] B>, (3.126)

para

H =H —pN (3.127)

com
N=> nis=> c i (3.128)

2. A dependéncia temporal de um operador A
A(t) = ™M A(0)e (3.129)
3. A evolugao temporal (equagdo de movimento) do operador A

i~ A(t) = [A(t), H]_ = A(tYH — H'A(1). (3.130)
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4. A funcao correlagao em termos das fungdes de Green

o ey TAB (w=id)
N 7 T; —iw(t—t')
(A(t)B(t")) 2515& . dw e vt (3.131)
sendo que
DB (wid) = < A(t); B(t') > (15 — < A(t); B(t') >, _is) (3.132)
ou
I8 (w4id) = GaP(w +i0) — G4 (w — i6). (3.133)

5. Tomando o somatoério em i e o na equacao (3.131])

Ciw(t—tny L7 (wid
> (A()B(t _2615%12/ dw e~ @(tt) eﬁiﬂ). (3.134)

1,0

6. A derivada no tempo da funcao correlacao, equagao (3.134))

' d iy FAB(wiM)
ZZ%<A<25) _Z(;lgéﬂZ/ dw w e~ wt=t) W. (3.135)

Assim, se a funcdo correlacao (A(t)B(t')) = (c;acivg(t» (n = 1, para férmions), as equagoes

(3.134) e (3.135) tomam as seguintes formas:

+10
S eloialt) = i 3 [ e ) (3.136)

1,0

§—0+ ePw +1

n T (w=s
ZZ %(claciﬁ =4 lim Z/ dw w e~ @it )M. (3.137)

Entao, com os passos acima (Kishore e Joshi| (1971)), passamos a determinar a energia do
sistema fermionico através da funcdo de Green Gf(w) = < CI’G; ¢io(t) >. Comecamos com

a evolugao do operador ¢; (1),

d

i Cia(t) = [eio(t) ] = Z(tij — 116:;)¢;0(t) + Uci o (t)ni _o(t). (3.138)

Multiplicamos a equacao (3.138]), no seu lado esquerdo, por CI’U e pelo somatorio em ¢ e o

i Z acl SCio(t) =) (ti — pdig)el seia(t) + U D el cio(tini_o(t). (3.139)

ijo 1,0
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Na sequéncia, tomamos a média sobre o ensamble

‘ d
i Z o (cT Cio(t)) = %{;(t ,U,(SZJ)<CZ »Cio(1)) +U Z Ni oMo ( (3.140)
A funcao correlacao que aparece no segundo termo da equacao (3.140)) pode ser retirada da

equacao (|3.125))
UZ(nivaniy_U(t» == 2<H> -2 th <C;~r7JCj7U>. (3141)

ij,0

Substituindo a equacao (3.141]), na equacao (3.140]), temos:

1 %(Czaci,a(t» = Z(tzj - Héij)(C}L,UCjJ(t» + 2<H> —2 Z tij <C;o-cj,a>- (3142)

1,0 ijo ij,0

Tomando ¢ = ¢’ e no limite para t—0, nas equagoes (3.142)), (3.136]) e (3.137)), escrevemos:

i Z o c oCio) = — Z(u&ij + ti]-)<c£gcj,g) + 2(H), (3.143)

ijo

I(w=id)
f =1l 3.144
S o) =i 3 [ o S (3.144)

. d, i ree(w=id)
zzdt(c Cio) %515&2/ dw w ——— o1 (3.145)

.|.

1,0

Considerando a relagao dos operadores ¢; ., ¢; ,(t) com os operadores de Bloch cjza, cz (t) e

ainda a relacao entre ¢;; e €;; como segue:

[
%o = 7 > et fic,, (3.146)
o = 1 Z e~ ik-Bict (3.147)

e = > R ERy (3.148)

Escrevemos a transformada de Fourier das equagoes (3.143)), (3.144)) e (3.145)), como:

— d
1D G o tie) = = Dt €)oo ) + 2(H), (3.149)
k,o

—

ko
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T o o T (wkid)
Z (cf ,Cp) =i lim Z /_ - do =5 (3.150)
k;7o' kJ,O’
(§
—d - e TE (wid)
S e =i 3 [ o (3450
]{;70' k:,a

Substituindo agora as equagoes (3.150]) e (3.151)) na equagao (3.149)), escrevemos:

e (w=id)
:5615&2/ dw ( w+,u+ek) ﬁw+1 . (3.152)

Entao, a energia por dtomo E de um sistema com particulas (férmions) interagentes é

; G (w+1i0) — G¥ (w —1id)
E = (M) ~ ' lim Z/ dw (w+ p+ €g) ko ko ‘ (3.153)

"N 2N 50+ ePo 11

Com a equacao da energia por atomo de um sistema com N particulas interagentes podemos

determinar quantidades como o calor especifico eletrénico (¢) para o modelo.

3.11 Calculo do calor especifico eletronico

O comportamento do calor especifico eletronico pode trazer informacoes importantes
a respeito dos efeitos das correlagoes de um sistema com particulas (férmions) interagentes.
A seguir vamos obter uma expressao para o calor especifico eletronico considerando o modelo
de Hubbard estendido com interagao atrativa. Por defini¢cdo o calor especifico eletronico (a
volume constante) é
oF

c= o (3.154)

sendo E a energia por atomo de um sistema e 1" a temperatura. Com a energia dada pela
9f (w)
oT

equagao (3.153)). Precisamos primeiro calcular em que f(w) é a distribui¢ao de Fermi-

Dirac,
of(w) weksT
0T  kpT2(e™sT +1)2

(3.155)

Entao, com as equagoes (3.154} [3.153| € |3.155)), escrevemos

GE (w+i0) — G (w— i)

- 1 d *5T 4 : 3.156
C 2N5£(l)l+z/ w w+u—|—€k) kBT2(65°J+1)2 ( )
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Com o calor especifico eletronico (equagao (3.156))) determinado numéricamente, po-
deremos comparar os resultados da aproximacao de dois polos com resultados obtidos por

outros métodos, por exemplo, Monte Carlo (Duffy e Moreo, (1997))).
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4 FORMULACAO GERAL DO PROBLEMA

No capitulo 4, serao calculadas as fun¢oes de Green para o estado normal de um sistema
supercondutor de alta temperatura submetido a presenca de um campo magnético estatico e
uniforme h. Esse sistema vem descrito por um modelo de Hubbard estendido com potencial
atrativo, de uma banda e em duas dimensoes. Na secao 4.1, apresentaremos a formulacao
geral para a construgao das fungoes de Green do modelo no estado normal. Na segao 4.2,
conhecendo as fungoes de Green calculamos a fungao espectral para o modelo. Na segao 4.3,
serao desenvolvidos os calculos dos termos de primeira ordem no campo magnético h para
as funcoes de Green. Na secao 4.4, apresentaremos o célculo analitico de g, By, Yo € Ag,

quantidades essas envolvidas no célculo da susceptibilidade magnética.

4.1 O modelo

O modelo de interesse vem do Hamiltoniano de Hubbard, apresentado na equagao
(2.3), modificado pela presenga de um potencial atrativo U(U < 0) nao local e ainda na

presenca de um campo magnético h. Na representacao da segunda quantizacao temos:

H=> (ho—pmnis+ Y tycl,ciotU D> nign;_, (4.1)
i7U <<17.7>>’U (i,j>,0’

em que as notagoes (...) e ((...)) indicam, respectivamente, a soma sobre os primeiros e se-

gundos vizinhos mais proximos do sitio i, e u é o potencial quimico. Em duas dimensoes, a

relacao de dispersao, para uma rede quadrada, é dada por
e = 2t((cos(kza) + cos(kya)) + 4tacos(kza)cos(kya). (4.2)

sendo t e ty as amplitudes do “hopping” para primeiros e segundos vizinhos, respectivamente.

Para descrever o estado normal de um sistema fortemente correlacionado na apro-
ximagao de dois polos Roth|(1969)), escolhemos um conjunto de operadores A,, = {¢; 5, i —Ci s }
e seus respectivos complexos conjugados, conforme foi apresentado no capitulo [3| Conside-

rando que o sistema possui invarianca translacional, podemos escrever o operador nimero de
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ocupacao independente do sitio,

(ni—o(h)) = (nj—(h)) = n_o(h). (4.3)

O numero de ocupacgao é apresentado aqui com dependéncia no campo magnético h.

A matriz das fungoes de Green, na aproximagcao de dois polos, equagcao (3.68)), é escrita

em termos da matriz normalizacao Ny, = ([An, Af] 1)

1 n_q(h)
N = (4.4)
n_s(h) n_s(h)

e da matriz energia E,, , = ([[An, H|_, A;Q]+>. As equacoes de movimento, presentes na matriz

energia, para o conjunto A,, e o Hamiltoniano (4.1)) sdo dadas por:

[Ci,a’, H], = (hO' — M)Ci’o' + 2U Z cwnj,,g + Z tijcj,o (45)
J J
e
Mi,—oCio, H]— = (ho — p)n; —oCi g + 2U Z Ni,—6CioNj,—o + Z i Tijo (4.6)
J J
em que
Tijo = Ni—oCjo + CZ,_chﬁ_Ucl-,g - c}v_o,cl-,_gc,;,g. (4.7)

Com esses resultados, podemos obter os elementos da matriz energia, com dependéncia no

campo magnético h, como:

Ezljlg(h) (ho — )52J + tij + U1dy;
Ej2,(h) = (ho — p){ni—o(7))0ij + tij(ni—o(h)) + Uady
EZ,(h) = B, (h)
EZ,(h) = (ho — p){(ni o ()i + Uadij + tij(ni o (h))* + (nio(h)) (1 = (n;o(h)))Wi; o (h)
(4.8)
em que

Uy =20 (m_o(h)), (4.9)

Uy =20 (o (Wi o (R)), (4.10)
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tij(ni—o(R))” + (nimg (R)) (1 = (nizg (h)))Wij—o () = Z tigl [Ty ol i)ne (411)

Considerando a transformada de Fourier da equagao (4.11]), ver equacao (3.124]), temos:

n_g(M[1=n_g(MIWi_,(h) = = tojlnoj—o(h) — 2me; o(h)] (4.12)
J#0
=3 toge™ R () + B (h) + B, (B),
J#0
em que
1 11
n,(h) = — Z FuGy (w,h), (4.13)
k
1 E
nosa(h) = (€, i) = T D FuGi, (w. he™ 1, (4.14)
k
1 12
my(h) = — Z FuGP (w,h), (4.15)
k
1 A,
Mmojo(h) = <cg,gnj,_ocj7g>h =7 Z.R)G’lfa(w, h)eRBi (4.16)
k
(1) o (R)noj—o(h) + bj o (R)mo; o (h)
h; o (h) = b () : (4.17)
2) o (R)noje(h) + bj o (R)mo;s(h)
hiZe(h) = () : (4.18)
@) 1y _ G—o(R)nojs(h) — bj—s(h)mojs(h) + bj—o(R)n9;,-(R)
h;—s(h) = b () (4.19)
com
‘ _ Noj,—o(h) — mo;—o(h)
aj_o(h) = = (h) (4.20)
(&
bj,-o'(h) — m0j7—0'<h) — nojv—ﬂ(h)no(h) . (421)

1o (h)(1 = ne(h))
Tomando a transformada de Fourier da matriz energia E no espaco (ver equagao ([3.80)),
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escrevemos os elementos da matriz energia como:

E%}U(h) =ho—p+ez+U;
Eg (h) = EZ (h) = (ho — p+eg) no(h) + Us L (4.22)
E? (h) = (ho — p+ egn_q(h)) n_q(h) + n_g () (1 = n_s(h)) Wy _, (h) + Us

Com as equagoes e , podemos construir a matriz das funcoes de Green no espago
reciproco, na aproximagao de dois polos (ver equacao . Para comecar, determinamos a
matriz X,;’U

A B

wN — E] = 7 (4.23)
C D

X -

k,o =
sendo
A=w— E%la(h)
B=C=wn_,(h)—EZ?(h) - (4.24)
D =wn_,(h) — E%QU(h)

A matriz inversa de X ¢ dada por

1 wn_o(h) — E2 (h) wn_,(h) — E2 (h
WN B = (h) — B¢ (h) (h) = B (h) | (4.25)
detXzo \ wno(h) — B2 (h) w— B (h)
em que
2
detX = (w - E%}J(h)) (wn,gm) - Eg?a(h)) - (—wn,gm) + E%?U(h)) L (4.26)
Segue que da equacio (3.70), G = N(wN — E)~!, logo
no(WER ()—=EZ (h)  EY (h)—n_q(h)EL (h)
w _|_ ,0 ,0 Ned o
] ) o) (I-n—s (1)) o (I—n—s (1))
G(w,h) = —— (4.27)
DE,a(w7 h) 12 22 12 _ 11
n—o (W (B (h)~EZ (1)) (BY2 (h)=n—o (ELL (1))
o () (1=n_s (h)) Wt T A= ()
com
detXEa
Dy o (w, h) = : (4.28)

n_q(h)(1—n_,(h))

Finalmente, podemos escrever a matriz fungao de Green (ver equagao (3.68])) para o nosso
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modelo. Os elementos de matriz, com dependéncia no campo magnético h, sao:

wn_g(R)(1 = n_g(h)) + 2n_o(R)BE2 (h) —n2, (W) ELL (h) — B2 (h) .
DEJ(U}, h,) ’ ( . )

11 _
G};O_(W, h) =

wn?_ (R (1 = n_g(h)) +n2,(h) (El? (h) — E%}Um)) Y, (h) (E%?g(h) _ Eg,?g(h))

G (w,h) = ko
£o(@ h) Dy (@, )
(4.30)
G%}J(w, h) =GP (w.h) (4.31)
(§
wn?_ (R)(1 = n_y(h)) +n2,(h) (wg (h) — EY (h) — B2 (h)>
G2, ) - e

DE,U (w, h)

A funcao de Green G%lo(w, h) é um dos elementos mais importantes da matriz das
funcoes de Green, pois, com ela, podemos obter o valor médio do nimero de ocupacgao por
sitio n_,(h) e também calcular o potencial quimico para um determinado nimero de ocupagao.
Os dois polos de Gllzla(w, h), na condi¢do de campo magnético externo h nulo, sdo os valores
de w, para os quais D,;U(w, 0) = 0. Antes de encontrar as raizes desse bindmio, assumimos

aqui uma notacao mais simples:

nfa(()) =N_g,
11 —
B, (0)=En, (4.33)
B2 (0) = By,
E2 (0) = B,

As raizes da equagao (4.26]), os polos das fungoes de Green que descrevem as energias de

excitacoes do sistema, sao Wigo € Wo o

b 4(E2 —E11E22)
e = —— 4+ b2 12 1/2 4.34
w2k,O' 2 [ + 2n70-(1 _ nﬁg) ] ( )
com
_F Eos —2n_,F
b— _(n o1 + Eog N_o 12). (4.35)

n_o(1—n_,)

’
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Podemos escrever ainda, que

4(E%, — E11Ea)

1/2
) ] (4.36)

DE,J(W’ 0) = (OJ - le7U)(w o sz,U)' (437)

Conhecendos os parametros do modelo (ver equacao [4.39)) poderemos produzir resultados

numéricos para wij . em termos do ntimero de ocupacao n_.
2y

4.2 Calculo da fungao espectral
A funcao de Green permite também definir a funcao espectral (A (w)) e a superficie
de Fermi. Para obter a fungao espectral, tomamos a equacao (4.29), na condi¢ao de h = 0,

wn_o(1—n_,)+2n_,E¥? —n? E} — (%
k,o k,o k,o (438)

11
Gy W) =

(w - le,U)(w - w2E,U)
e substituimos os elementos da matriz energia (ver equacao [4.22))
E%lo = —p+ep+ U

B, = B, = (~u+25) no + Us - 439
El%?a = (—,LL + 61271_0) N_ys+ n—a(l - n—U)WE,—U + U2

das substituicoes realizadas, resulta que

TLZ_UUl + (]_ - 271_0)(]2
n_o(1—n_,)

G (w) =

fo [w+p—=Wr_, ] (4.40)

(w - wl%,a)(w - WQE,O')

sendo que as energias de excitacoes do sistema, os polos das fungoes de Green do modelo, sao:

_2”+€E+WE7 U—f—ff XEU

Wike = 5 — + = (4.41)
(§] ~

s = —2u+ep +2W,—57_U +U B XQE’U (0.42)
com

n_UUl + (1 - 2n_(,)U2
n_o(1—n_,)

U= (4.43)
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4(U3 — UUy)

Xe o[t Wy
k,o [ ( Ek: + k,—a) + n70<1 o nio_)

+ 4U, (€E — WE,—J) ]1/2. (4.44)

As integrais Gllglg (w+id) podem ser calculadas através da seguinte identidade

1 1 ,
o PE — w$z7r5(E —w) (4.45)

sendo P o valor principal de Cauchy. Para usar essa identidade, equagao (4.45)), precisamos
escrever Gllzlg (w) na forma de fragoes parciais
1 a b
GE (w) = + (4.46)

k.o (CU - le,U) (CL) - w2E,o’)

do tratamento analitico das equagdes (4.40) e (4.46]), resultam que

A

1 U_2U1+WE,—U_€E

S 4.47
=3 2X;., (4.47)
e A
1 U=-200+W; _—¢;
b=1—a=-— - . 44

73 2X;, (4.48)

A funcao espectral A; (w), é entao definida através da relacao

1
Ap (w) = ——ImG]%1 (w). (4.49)
s T R

Impondo a condicao Ay (w = 0), poderemos definir também a superficie de Fermi
do modelo proposto, que sera apresentada no capitulo seguinte, o qual trata dos resultados

numéricos.

4.3 Calculos em primeira ordem do campo magnético

Partindo das equacoes e , ¢ possivel obter as fungoes correlacao necessérias
para determinar a susceptibilidade magnética, em um caso geral para temperaturas finitas.
Como um dos objetivo desse trabalho é calcular a susceptibilidade magnética para o modelo
de elétrons fortemente correlacionados, faz-se necessario conhecer as expansoes no campo

magnético h, do nimero de ocupagao n,(h), do deslocamento de banda Wi _(h) e das

préprias funcoes de Green (4.29) e (4.30). Antes de fazer as expansoes necessarias para o
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calculo da susceptibilidade, chamamos a atencao para o fato de que as fungoes envolvidas

guardam uma relacao de mitua dependéncia, ou seja,

G (w,h) = G (@, noj—o (1), moj o (), (4.50)
G, (W h) = G (@, s, (1), moj—o (), (4.51)
1 L
nojo(h) = I Z wa};;(w, h)e*-fi (4.52)
i
(§
1 L
mojo(h) =+ Y FuGil, (w, h)e™ (4.53)
i

em que J, esta definida na equagao (3.100)).

A relacao entre a magnetizacao M e a susceptibilidade magnética y devido a presenca

de um campo magnético uniforme é dada por
M = xh (4.54)
ou, em termos da ocupagao por sitio,
M = gepup [ny(h) —ny(h)] (4.55)

sendo g. o fator de giro do elétron e ug o magneton de Bohr.

Para obter a susceptibilidade magnética precisamos expandir as fun¢oes de Green em
termos do campo magnético h. Para isso necessitamos, inicialmente, fazer as expansoes
dos elementos da matriz energia (4.22)) em primeira ordem do campo h. Comegamos com as
expansoes das fungoes correlacao presentes no deslocamento de banda e em U,. Para expandir

(1) ©) (3) .
h;’,(h), h;”,(h) e h;” (h) escrevemos:

ja_a'

il(l)

j7—0'

(h) = {2, (0) + 2 b, (4.56)

J,—0

h? (k) = b (0) + QP h, (4.57)

J,—0 J,—0
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WP, (h) = 12 ,(0) + QP . (4.58)

As quantidades le)a, Q§-2)0 e Qg?’z » Sao obtidas por:

T T

X, Y, = b (0) (R, (0) + Ryb_y (0))

QW 4.59
U 1—b_,(0)b, (0) ’ ( )
@ X+ Y+ ()R,
0® — jo (4.60)
5 1+0b_,(0)
¢ (3)
X,-Y,+2Z,—h? ()R
I B Tt Bl R A 4.61
J,— 0O 1 _ b_o— (0) ( )
com
X1: /B—O'aj7—0' (0) + Soan,—O (0) ) (462)
Y1 = Aob; o (0) — Rymoj.—o (0), (4.63)

obj (0) (1= 20y (0)) = Ay + Bgnty (0) + arptis—o (0)
o= o (0) (1 — 1, (0) S

0o (0) (1= 205 (0)) — 9 + 0 (0) + @y, (0)
= e (0) (1= 1, (0) / 409

_a_sby (0) (1 —2n_,(0)) — 05 + a_gng (0) + agn_, (0)
e = 1o (O) (1~ n_, (0) ’ 09

5—0 - )\—O' + aaaj,—a (O)
1 —n, (0) ’

So= (4.67)

XQI Baaj,fcr (0) + Soan,O' (O) ) (468)

Yé = )\Ubj,—a (0) — Romon (0) (469)
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Zo= /BO'bj7—O' (0) - Roan,a (O) : (470)

Para expandir my;, (h) e ng;, (h) escrevemos:

ng () =n,(0) + ayh, (4.71)

nojo (h) =noj+(0) + Boh, (4.72)

mg (h) =mq (0) + @sh, (4.73)

e Moj.e (B) =mojs (0) + Ash. (4.74)

Assim escrevemos, a expansao no termo que envolve o deslocamento de banda

o (h)(1 = n_g(h)) Wy __ (h)
= 320 tos (0o (B) = 2mo; o (1)) = 300 €™ Fsto; (52, (h) + {2, (k) + B, ()
=15 (0)(1 = n_o(0)Wg_,(0) + X2, o tos |Bew — 2Xo +e® R QY+ QP 0 )l n

e a expansao em U, tomada em 7 = 0,
(o (h)no—o (R)) = 02, (h) — B L (B) = (ny—no o)y, + (20_on_s(0) — QY Y. (4.76)

Agora, escrevemos as expansoes nos elementos da matriz energia (ver equagoes em ((4.22))),

em primeira ordem de h, na forma:
12 _ 12 12
EE,a(h) =F U(O) + ek’,ah (4.77)

sendo que:

EF(0) = —p+ep+20) m,(0), (4.78)
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EE (0) = (65 — 1 ) no(0) +2U D _{mi,—4(0)n0,—»(0)), (4.79)

EZ (0) = —pn_(0) + egn?,(0) +n_ (0) (1 = n_ (0)) Wy _, (0) +2U Y (ny —5(0)no,4(0)),

(4.80)

e
6]%710 =0+ 22UB_,, (4.81)
6,%720 =on_(0) + (e — 1) a—s + 2Uz <2a_gn_g (0) — lela> , (4.82)
e%?o = on_,(0) — pa_y + 2eza_n_q(0) — Vo + 202V, (4.83)

em que z € o nimero de primeiros vizinhos do sitio i,

Vo= (B0 — 200) + R0+ 0P 1 ) (4.84)

e
Vi =2za_,n_,(0) — Z leza (4.85)

1
Prosseguindo, podemos agora expandir também as fungdes de Green, equagoes (4.29) e (4.30)).

As expansoes dessas duas funcoes podem ser apresentadas na forma que segue:

Gy h) = Gi (w,0) + I (w)h, (4.86)
12 . 12 12
GE,O'<w’ h) = GE,U(U)’ 0) + [};a_((,d)h (487)

As fungoes [ %z(w) el %i(w) serao determinadas na sequéncia do trabalho. Por meio dessas
expansoes, serd possivel obter uma expressao para a susceptibilidade magnética y do sistema
representado pelo Hamiltoniano, equacao (4.1). Para tornar o trabalho mais simples, serao
expandidos em separado o numerador e o denominador dessas funcoes de Green, e sempre

que for possivel, simplificaremos a notacao (por exemplo: passamos a escrever e%i’; COMO €y,



sem esquecer sua dependéncia em k e o).

1
Al (w, h)

Gll h _ >
k,o(w7 ) D’aa(w’h)v

12
AE,a<w’ h)
D,;U(w, h)

Expandindo o denominador das equagoes (4.88)) e (4.89):

12 _
GE,O’ (CL), h) =

DIZ,U(w7 h‘) = DE,U (w7 O) + dl;,a(w)h
em que Dy (w,0) e dj (w) sdo:

DE’U(w, 0) = (w— Ep)(wn_g — Ey) — (—wn_q + E1p)?

dk"o(w) = d1 + wdg + w2d3,

com

dy = e oy + exl1 — 2e12E),,

dy = —e92 — n—o‘(ell - 2612) - a—a(Ell - 2E12),

ds = a_,(1 —2n_,(0)).

Agora, expandindo o numerador das equacoes ([4.88]) e (4.89)

11 _ 711 11
AEJ(WJ h) - Aag((ﬂ, O) + gaa(w)ha

12 12 12
A]Z’U(wa h) = A];O.(w: O) + gE’U(W)h,

para estas equacoes, temos que:

A};’la(w, 0) = Al + CUAQ,

26

(4.88)

(4.89)

(4.90)

(4.91)

(4.92)

(4.93)

(4.94)

(4.95)

(4.96)

(4.97)

(4.98)
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Ay =2n_,Ey —n? By — Eg, (4.99)
Ay=n_,(1-n_,), (4.100)

A}fa(w, 0) = A} + wA), (4.101)

Al =n? (B2 — En) +n_o(E1g — Ea), (4.102)
Ay=n?_(1-n_,), (4.103)

91, (W) = g1 +wga, (4.104)

g1 = 20_oF19 — 20_on_sEy1 + 2e19n_o — n? je11 — e, (4.105)
g2 =a (1 —2n_,), (4.106)

91 (W) = gi + wgh, (4.107)

/ 2 2
g1 = 20_on_o By —20_sn_,F +n” e —n’ e + oo Eig + a_gFEo +n_gse19 — N_geoo,

(4.108)

gy =a_on_,(2—3n_,). (4.109)

Das expansoes em primeira ordem, em h do numerador e denominador das funcoes

4.29)) e (4.30)), resultam para I%la(w) e []%ZU(w), presentes nas equagoes (4.86)) e ( |4.87)), que:

0 ) A0
Ko w) = D- 0 o 2
k,o (wv ) |:DE,0 (w, O)i|

, (4.110)
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12 () = i (4.111)
k,o 2
Dka(w70) |:Dka<w’0)]
ou
111 (w) _ g1 + wg2 . Aldl + W(A1d2 + Agdl) + UJQ(AQdQ + Aldg) + w3A2d3 (4 112)
Ko D];U((A),O) [DE,a(waO)]Q ; .
12 (W) = g1 twgy  Ahdi +w(Ady + A'ady) + WP (A'ady + A'd) + w?Alady (4113)

Dy 5(w,0) (D (w, 0)]?

4.4 Calculo analitico de a,, B,, ¢, € Ay

Através da definigao da fungao correlagao dada pela equacao ({3.3)), podemos obter a

quantidade nimero de ocupagao como:
n_o(h) = / d f(w me{c:ﬂ w,h)} Z}" Y (w,h). (4.114)

Com a equagao (4.114]), ou a equacao (4.52), e a expansao linear em h para as fungoes de

Green (ver equacao (4.86))), escrevemos que

noj—o(h) = noj—(0) + f_och = — Z]—" G S(w,0)e L Z]—“ Il}_o(w)eiE'th. (4.115)

Assim, de acordo com as equagdes (4.71|e 4.72)), chegamos em:

== Z}" IE (w)e™ (4.116)

= —Z;f I (). (4.117)
Repetindo o processo anterior para as equagoes (4.53) e (4.87)), escrevemos

moj—o(h) = moj—o (0) + Aoh = Z}“ G¥ (w h)e™ P 4 — Z]—“ 12 (W),
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De acordo com as equagoes (4.73|e [4.74]), chegamos em:

_ 2+ Z]_— 112 (w) BZER]- (4.119)

== Z]—" I (w). (4.120)

Como préximo passo, preciso separar as equagoes (4.110) e (4.111]) em fragoes parciais, mas

antes é necessario prepararmos uma forma generalizada [ ]’z”: (w) para essas equagoes

a1 + wygs Cll;,a + wCZE,U + w203E,cr + w3C4E,cr

I'"(w) = — (4.121)
ko Dy ,(w,0) [D 5 (w,0)]?
Usando o tratamento de separacao em fragoes parciais, temos que
gtwg [N T Wi 092 1 [ 5 + Wyi 592 1 (4.122)
DE,U (w’ O) le,a - W2E,a (W o le,a> le,O’ o WZE,U (w o WQE,O')
e
C1 + wCs + w?Cs + w3C. re @ re re
! 2 = S+ S+ + (4.123)
[(W - wl)(w - WQ)] (w - le,o‘) (w - w2E,o‘) (w - le,O’) (w - (JJQE,O')
com ) ,
a 01 + CQWQE,O_ + O3w1E,U + C'4w1,370
Fk 5 , (4.124)
7 <wll;,cr o WQE,O')
@ _ Ch + 02‘“’212,0 + C3W2E,02 + C4w212,g3 (4.125)
e (wll;,cr - WQE,U)Q
F(3) — _201 + CQ(WIE,U + w?EJ) + 203(WIE,UW2E,J) + 04(3('0212,0&)1/;02 - le,US) (4 126)
k.o (wllg,a - w2E,U)3
e
rw _ 20+ Cowyj 5 + Wz ,) + 2C3(wy 1 Wi, ) + Ca(Bwy ,Wop ,* — Wog,°) (4.127)
E .

7 a (wllg,a - w2E,o)3
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Retornando a equagao (4.121]), com as devidas substituicoes das funcoes Fg)g, escrevemos que

I(w) = (F( )4 o1 +W1g2> 1 N (F(4) g1+ wggg) 1 r r®
w —ws ) (w—w) w—wy ) (Ww—wy) (w—w)? (w—we)?
(4.128)
ou
mn—(a) FT"‘(b) F(l) 1‘\(2)
Imn( ) — g + + + (4 129)
(W—wizy,) (W—wyp,) (W—wz,)? (W= wy,)?
em que
+ w
(@) _ prmn=(3) (91 1F,092 (4.130)
Wik o = Woi 5)
e

+ Wyr
e e e (4.131)
’ (wlﬁ,a - w2l§,a>

Retornando para as equagoes (4.116)) e (4.119)), podemos representa-las pela equagao

P LZF I (w)e™ (4.132)

e as outras (4.117)) e (4.120) por

= ZF I (w (4.133)
Resolvendo primeiro v_,
= [T dwf (@) ST 8w —wyg,)

+fiooodwf(w)% Yok ng:_(b)é(w — WQE,U)

(4.134)

tazfdwf(w)g Xk FT” [m]

mn—(2
s ff @)1 e TP o).
Assim, para v_,, representando a_, e p_,, temos que:
1 1 e 5
. mn—(a) mn—(b) mn—(j)
Voo = T > [flwig,) Oy M >, re PITER—— (4.135)
z T g=1 (e7o +1)
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e, para p_,, representando 5_, e A_,,

2 jl;,d
1 1 mn—(a) mn—(b) 1 mn_(j) € /
pro= e |7 SR TR 4 flag T O - LS 0T
Z(tl + t2) L 2];: 1k, k,o 2k, ko L 2];;: le k,o (6 JS,O' n 1)2 k
(4.136)

em que ¢ estd definida na equacao (2.16)).

As quantidades oy, By, ¢ € Ay podem agora ser determinadas a partir de I %lg(w) (ver

equagao (4.112)) e I%Q(T(w) (ver equagao (4.113). Sendo que " (w) é obtido por: ];n:_(a)(

Igl:*(b) (w), [,%1;(‘*’) e I’g(w) respectivamente, as equacoes (4.130) [4.131}, 4.124] e [4.125)).

w),

No capitulo seguinte, trataremos numericamente as quantidades oy, 5,, ¢, € A\, para
que possamos analisarmos o comportamento de algumas propriedades do modelo apresentado

para descrever o estado normal dos supercondutores de altas temperaturas, como:
1. Susceptibilidade magnética estatica y

A relacao entre a magnetizacao M e a susceptibilidade magnética devido a presenca

de um campo magnético uniforme (ver se¢ao ¢é dada por
M = xh
ou, em termos da ocupagio (n,(h) = (clc,),) por sitio,

M = gepip [ny(h) — ny(h)]

sendo g, o fator de giro do elétron e up o magneton de Bohr. Em termos de uma expansao

de n,(h), em primeira ordem no campo, escrevemos

X = gellB (OZT - %)

onde, «, é o coeficiente dessa expansao (em primeira ordem no campo).
2. Funcgao correlagao spin-spin (5;.5;)

No deslocamento de banda (W;; ), obtido com a aprox. de dois polos para o modelo

(ver segao [3.8)), uma das fungoes correlagao presentes é

(& otimo)el _gtic)) = (SF57).
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Essa correlagao para o estado paramagnético pode ser escrita na forma
(S}7S7)=(8;.5:) — (S;57),

sendo que o primeiro termo da equagao ([3.78]) é conhecido por funcao correlagao spin-spin.
3. Funcao espectral A; (w) e superficie de Fermi (SF)

A técnica de ARPES permite associar os resultados de um modelo tedrico com seus
resultados experimentais. A funcao espectral A; (w) estd diretamente relacionada com a

parte imaginaria da funcoes de Green, que podem ser obtidas como resultados de um modelo

tedrico (ver segao [4.2)),
1
Ao (W) = —=ImGp, (w).
T

A superficie de Fermi pode ser definida através da funcao espectral.
4. Energia interna (F) e calor especifico eletronico (c)

A energia por dtomo de um sistema com N particulas (férmions) interagentes é (ver

sec¢ao [3.10))

i > /oo G (w+ i) — G (w — id)

e 41

Com a Energia interna (£) podemos determinar o calor especifico eletronico (a volume cons-

tante) (ver segao [3.11)) por:
OF

c=—.
oT
Para o modelo de Hubbard extendido com interacao atrativa, o calor especifico eletronico é:

GCc (wH+10) = GF (w—10)

k,o

=] d FpT
2N 5351+Z/ Wt pteg)w kpT?(efw + 1)2
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5 RESULTADOS NUMERICOS

Neste capitulo, apresentaremos os resultados numéricos relativos aos calculos analiticos
desenvolvidos para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao local. Os

resultados foram obtidos através de um programa computacional, desenvolvindo em linguagem

Fortran 77, no Laboratério de Teoria da Matéria Condensada, LabTMC-UFSM.

5.1 Susceptibilidade magnética estatica

A figura , mostra o comportamento da susceptibilidade magnética estatica (y) em

funcao da temperatura (7') e do nimero de ocupacao (ny). Uma caracteristica importante na

Figura 5.1: Susceptibilidade magnética estatica y em fun¢do da temperatura T e da ocupagao nr
para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao local. Os parametros do modelo
sao t = —1.0€eV, to = 0.3|t] e U = 8.0¢|.

figura |5.1| é a existéncia de um pico na susceptibilidade magnética, localizado em ny ~ 0.80,
mostrando dois tipos de comportamento para x. No lado esquerdo do pico (ny < 0.80),
a susceptibilidade mostra-se fracamente dependente da temperatura, lembrando um metal
normal. No lado direito do pico (ny > 0.80), a susceptibilidade é fortemente dependente da
temperatura. A presenca de um pico na susceptibilidade como uma funcao da dopagem tem

sido observada em supercondutores de altas temperaturas (Torrance (1989)).

A anélise da densidade de estados (DOS ou p(w)) do modelo em estudo pode ajudar
a entender a natureza do pico na susceptibilidade. Na figura o painel da esquerda mostra
as bandas renormalizadas pela interacao U, para diferentes ocupacoes ny. As bandas sao
interceptadas pelo potencial quimico (1) em w = 0. Na figura , o painel da direita mostra
a densidade de estados para diferentes ny. O detalhe nesse painel mostra que, para ny = 0.80,
a DOS no potencial quimico é a maior, quando comparada com os outros valores de nr, e a

menor é verificada para ny = 0.90.

Nas figuras e fica claro que a magnitude da susceptibilidade estd relacionada
com a DOS localizada no potencial quimico. Podemos ver que, para ny = 0.80, a banda

de quasiparticulas ao longo de (0,7)-(0,0) é mais plana (achatada) do que as bandas para
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Figura 5.2: O painel do lado esquerdo na figura mostra as bandas de quasiparticulas, para
diferentes niimeros de ocupacao nr, interceptadas pelo potencial quimico em w = 0. O painel da
direita mostra a densidade de estados correspondente as bandas presentes no painel da esquerda e
o detalhe no painel da direita mostra a DOS no potencial quimico. Os parametros do modelo sao
t=-1.0eV, ty =0.3|t| e U = 8.0[¢|.

as outras ocupacoes nr. Um achatamento da banda da origem a um pico na densidade de
estados. As regioes planas nas bandas de quasiparticulas estao associadas as singularidades
de van Hove (Markiewicz (1997)) na DOS. Se o potencial quimico estiver perto de uma
singularidade de van Hove, um grande nimero de estados ocupados estao sob influéncia do
campo magnético externo, resultando em um alto valor para a susceptibilidade magnética.
Portanto, podemos concluir que o pico observado na susceptibilidade magnética estd associ-

ado as singularidades de van Hove na DOS.

Na figura , o painel do lado esquerdo apresenta cortes no eixo kgT'/|t| da figura
O maior pico na susceptibilidade ocorre para nr = 0.80 e kgT'/|t| = 0.10. Esse pico diminui
significativamente com o aumento da temperatura. Isso ocorre porque, quando a temperatura
aumenta, o potencial quimico é deslocado para energias que estao fora da singularidade de van
Hove. Na figura 5.3} o painel do lado direito mostra a intima relacao entre a susceptibilidade

e a DOS no potencial quimico. Nos dois casos, o ponto de méaximo ocorre para nr = 0.80.

Figura 5.3: O painel do lado esquerdo na figura apresenta cortes no eixo kg7'/|t| da figura
O painel da direita mostra a intensidade do DOS (p(w,nr)) no potencial quimico. Os parametros
do modelo sdo t = —1.0 €V, t2 = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

A figura mostra a susceptibilidade magnética em funcao da temperatura para
diferentes dopagens (6 = 1 — ny). Podemos confirmar que a dopagem (6 = 0.20) separa x
em duas regioes de comportamentos distintos. A explicacao para essa separacao envolve a
existéncia de uma singularidade de van Hove, conforme ja foi comentado acima. No painel
do lado direito, para 0.20 < § < 0.25, observamos que a susceptibilidade diminui fracamente
com o aumento da temperatura. Ja em d > 0.25, a susceptibilidade apresenta-se praticamente
independente da temperatura, que ¢ um comportamento caracteristico de um metal normal.
No painel da esquerda, para 6 < 0.20, vemos um comportamento bem diferente, uma vez

que a susceptibilidade aumenta com a dopagem e com a temperatura. Em particular, as
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susceptibilidades nas dopagens entre 0.136 e 0.100 tendem a zero em baixas temperaturas.

Figura 5.4: Susceptibilidade magnética versus temperatura para diferente dopagens. Os parametros
do modelo sao t = —1.0 eV, ta = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

O comportamento da susceptibilidade em baixas dopagens serd melhor entendido se

analisarmos a fungao correlacao spin-spin ((5;.5;)) em funcao da temperatura e da ocupagao.

5.2 Correlagoes spin-spin

A figura , mostra o comportamento da funcao correlacao (5’;5’;) em funcao da
ocupagao nr e kgT/|t| para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao local.
E importante observar que um valor maximo em \(gzgjﬂ deve acontecer para temperaturas
baixas e ocupacao maxima. No entanto, a figura [5.5| mostra um maximo na susceptibilidade
em ny = 0.83 e ndo para ny = 1, como seria esperado (Korshunov e Ovchinnikov (2007)).
A razao para tal comportamento provavelmente esteja na aproximacao de dois polos (Roth
(1969)), utilizada neste trabalho, para tratar as fungdes de Green. Com essa aproximagao,
encontramos um comportamento nao-fisico para a compressibilidade (8?1—’;) em baixas dopa-
gens, o que torna o valor ny = 1 inatingivel, em contraste com outros métodos (Korshunov

e Ovchinnikov] (2007) e Ovchinnikov, Shneyder e Korshunov| (2011)). Quando a temperatura

aumenta, o ponto de maximo em |(S;.S;)| tende a desaparecer.

Figura 5.5: Fungdo correlagdo spin-spin ((5’;5”;» em fungdo da temperatura T e da ocupagdao np.
Os parametros do modelo sao t = —1.0 eV, to = 0.3[t| e U = 8.0¢|.

Figura 5.6: A figura 4.6 mostra cortes no eixo da temperatura da figura Os parametros do
modelo sao t = —1.0 eV, ta = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

Nas figuras e a funcao correlacao <§,§’j> ¢é negativa. Uma funcao correlacao
spin-spin negativa indica que as correlagoes sao do tipo antiferromagnéticas (AF') (Beenen e
Edwards (1995))). As fungdes correlagoes AF' sao fortes no regime de alta ocupagao e baixas
temperaturas. Retornando a figura[5.1] observamos que, no regime de alta ocupagio e baixas

temperaturas, a susceptibilidade magnética é nula. Isso pode ter duas explicagoes: a primeira
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é, principalmente, porque os efeitos de uma temperatura baixa sao fracos; a segunda, porque
as correlagoes AF desempenham um papel importante nesse regime, elas alcancam até os
segundos vizinhos mais proximos, quando favorecidas por uma alta ocupagao. Portanto,
em regime de alta ocupacao, a presenga de um campo magnético fraco (externo) nao afeta
significativamente o estado magnético do sistema. Todavia, quando a ocupacao diminui, as
correlagoes AF também diminuem e, assim a resposta ao campo magnético externo aumenta,
ou seja, a susceptibilidade magnética aumenta. Mas um aumento na temperatura destruird
as correlagoes AF e a susceptibilidade tendera para um mesmo valor comum conforme mostra

a figura 5.4}

5.3 Funcao espectral e a superficie de Fermi

A superficie de Fermi pode ser definida através da fungao espectral, equagao (4.49)), na

condigao em que w = 0, ou seja, Az (0) # 0 somente para aqueles valores de k que satisfazem
le,U = M

em que w, ¢ a energia de dispersao renormalizada pela interacao U, equacoes 1 e 1 ,

e i é o potencial quimico.

O painel do lado esquerdo da figura [5.2] contém informacoes que permitem identifi-
car a formagao de “pockets” no plano k, k,, mas nao permitem dizer nada em relacao as

intensidades de A (w = 0) na formagao de um “pocket”.

A figura mostra a funcao espectral A,;vg(O) # 0 parat = —1.0 eV, to = 0.30[|,
kgT = 0.3]t|, U = 8|t| e nas ocupagoes: ny = 0.70, np = 0.80, ny = 0.85 e ny = 0.90.
Na figura (a), a funcao AE,U(O) para ny = 0.70 produz uma superficie de Fermi bem
definida no plano k, k,. Porém, para ny = 0.80 (figura (b)) a funcao espectral AEJ(O)

Figura 5.7: Fungao espectral A; (w = 0) parat = —1.0 eV, t2 = 0.30[t|, kgT = 0.3|t|, U = 8.0¢|
em diferentes ocupagoes: (a) ny = 0.70, (b) ny = 0.80, (c¢) ny = 0.85 e (d) ny = 0.90.

evolui para um “pocket” centrado em torno de (7w/2,7/2) e a presenga de pseudogaps nos
pontos antinodais, (0,7) e (m,0), é verificada. Os “pockets” persistem até, pelo menos,

nr = 0.90 (figuras [5.7(c) e[5.7(d)). Resultados semelhantes sdo encontrados em Korshunov e
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Ovchinnikov] (2007)), Ovchinnikov, Shneyder e Korshunov| (2011), [Barabanov| (2001), [Plakida;
e Oudovenko (2007)), [Sakai, Motome e Imadal (2009) e Sakai, Motome e Imadaj (2010). Uma
caracteristica importante a destacar é a diferenca de intensidades da funcao espectral entre
os lados interno (mais préximo ao ponto (0,0)) e externo (mais préximo ao ponto (m, 7)) dos
“pockets” formados nas figuras (b), (c) ¢ p.7(d). E essa diferenca de picos na direcao
(0,0) - (m,7) do “pocket” que projeta a forma de um arco no plano k, k,. Mas, conforme
n aumenta, a intensidade do lado de externo do “pocket” sofre um aumento maior que a do
lado interno. Essa diferenca de intensidades nos dois lados do “pocket” é melhor observada na
figura 5.8 a qual mostra a fungao espectral ao longo da diregio (m,7)-(0,0) para os mesmos
parametros da figura Com um aumento na ocupagao nr, a diferenca de intensidades
nos lados interno e externo tende a desaparecer, consequentemente, fechando o arco no plano
ky k,. Na figura observamos também que um aumento na ocupacao desloca os picos
externos no sentido de (m,7) para (7w/2,7/2), enquanto os picos internos nao sao afetados

significativamente.

Figura 5.8: Fungdo espectral Ay (w = 0) ao longo da direcdo (7, )-(0, 0) para os mesmos parametros

da figura

A figura mostra também o caminho descrito pela funcao espectral A; (w = 0) em
um dos quadrantes da primeira zona de Brillouin, na regido de baixas dopagens (nr = 0.90)
e para valores de potencial U.

Para U = 2|t|, o “pocket” se alonga e a intensidade do lado de fora (lado mais préximo ao

Figura 5.9: Funcdo espectral Ay (w = 0) para ny = 0.90, t = —1.0 eV, t2 = 0.30[t|, kT = 0.3[t| e
para trés intensidades do potencial U: (a) U = 2t|, (b) U = 5|t| e (c) U = 8|¢|.

ponto (7, %)) mostra-se bem menor do que a do lado interno (lado mais préximo ao ponto
(0,0)), projetando a forma de um arco no plano k, k,. Conforme U aumenta, a intensidade

do lado de fora do “pocket” também aumenta e tende a fechar o arco no plano k, k,.

Os resultados apresentados acima foram publicados na referéncia |(Calegari et al.

(2012).
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Figura 5.10: O painel da esquerda compara os resultados obtidos através do método proposto por
Roth| (1969) e resultados de Monte Carlo Quantico (QMC) (Duffy e Moreo| (1997))) mostra a energia
em fungao da temperatura. O painel da direita compara os resultados do calor especifico eletronico.
Os parametros do modelo sdo t = —1eV e t9 = 0.

5.4 Calor especifico eletronico

O comportamento do calor especifico eletronico pode apresentar informagoes importan-
tes a respeito dos efeitos das correlagoes antiferromagnéticas e também do pseudogap (Duffy
e Moreo| (1997)), Loram et al. (2000)). Varios calculos do calor especifico eletronico foram
desenvolvidos para o modelo de Hubbard de uma banda. No entanto, nao hé resultados (pelo
menos nao é do nosso conhecimento) para o modelo de Hubbard estendido com interagao
atrativa. Com o objetivo de comparar resultados da aproximacgao de dois polos com resulta-
dos de Monte Carlo (Duffy e Moreo (1997))), primeiramente apresentaremos alguns resultados

obtidos nesse trabalho para o modelo de Hubbard repulsivo (Hubbard, (1963))).

<H>

No painel esquerdo da figura m temos a energia interna F = =%

em funcao da
temperatura. A linha azul com triangulos apresenta os resultados obtidos com a aproximagao
de dois pdlos proposta por Roth! (1969). A linha vermelha com os circulos mostra os resultados
de Monte Carlo Quantico (Duffy e Moreo| (1997))). Como podemos ver, hd uma concordéancia
significativa entre os resultados Roth e Monte Carlo Quantico (QMC). No painel da direita da
figura [5.10] o calor especifico eletronico é apresentado em funcao da temperatura. Nesse caso,
vemos que a curva obtida no presente trabalho possui um pico pronunciado para T'/|t| entre 0
e 1. Conforme discutido nas referéncias (Paiva et al. (2001), Duffy e Moreo (1997))), esse pico
se desenvolve devido a flutuagoes de spin associadas a correlagoes antiferromagnéticas de curto
alcance. Além do pico devido a flutuagoes de spin, o calor especifico eletronico para o modelo
de Hubbard é caracterizado também pela presenca de um pico devido a flutuagoes de carga,
localizado em temperaturas mais altas. Por estar associado a correlagoes antiferromagnéticas,
o pico de spin aparece no regime de correlagoes moderadas e fortes. Na figura [5.10] vemos
que o pico de spin s6 estd presente no resultado da Roth. A auséncia de um pico de spin
pronunciado nos resultados QMC, provavelmente se deve ao tamanho da rede considerada
na simulacao numérica. Se o comprimento de correlagao excede o tamanho da rede se torna

dificil avaliar corretamente essas correlagoes (Odashima, Avella e Mancini (2005)).

A figura [5.11] apresenta resultados para a energia interna e para o calor especifico

eletronico para ny = 0,75 e U = 8t. Nesse caso, em que o sistema encontra-se em um regime
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Figura 5.11: Mesmos resultados mostrados na figura aqui com U = 8t.

mais fortemente correlacionado em relacao a U = 4t, verificamos a presenca dos picos de
spin e de carga tanto no resultado da Roth quanto no de QMC. O pico de spin aparece para

0 <T/Jt| <1 eopico de carga aparece em torno de T'/|t| = 3.

Figura 5.12: Mesmos resultados mostrados na figura [5.11} aqui com ny = 0, 90.

Como podemos ver na figura |5.12 a presenca dos picos se torna mais clara no regime

de alta ocupagao onde as correlagoes antiferromagnéticas devem ser mais fortes.

Apresentaremos a seguir um estudo do calor especifico eletronico para o modelo de
Hubbard estendido com interacao atrativa descrito na equacao . Nos limitaremos a
faixa de temperatura entre 0 e 3 j& que para T'/|t| > 3 os efeitos da temperatura sao pouco
significantes. O painel esquerdo da figura [5.13| mostra o calor especifico eletronico na regiao
de alta ocupacao e varios valores de interacao U. Observamos que para valores moderados de
U (U = 4t) o pico de spin, em baixas temperaturas, ndao aparece. No entanto, conforme U
aumenta o pico de spin comeca a se manifestar. Para U = 7t é possivel identificar claramente
o pico de spin em T'/|t| = 0,3 e o pico de carga em T'/[t| = 1,0. Aumentando ainda mais o
valor de U, o pico de spin passa a dominar devido as fortes correlacoes antiferromagnéticas
como podemos ver na figura[5.14] O painel da direita na figura[5.13| mostra o comportamento

da energia em funcao da temperatura.

Figura 5.13: O painel da esquerda apresenta o calor especifico eletronico em funcao da temperatura
no regime de alta ocupacao e diferentes valores de interacao U. O painel da direita mostra o
comportamento da energia em funcao da temperatura. Os parametros do modelo sao t = —1eV e
ty = 0.

Na figura vemos que as correlacoes < 5;.5; > aumentam significativamente com
o aumento da interacao U. Além disso, < 5;.5; > é mais robusta aos efeitos da temperatura

no regime de forte acoplamento.

A figura (painel esquerdo) mostra o comportamento do calor especifico eletronico
em funcao da temperatura para diferentes ocupacoes. Vemos uma grande semelhanca entre
os efeitos de U e de ny em relacao as correlagoes spin-spin. Ou seja, para valores menores

de U (ver figura [5.13)) e nr, o pico de spin localizado na regido de baixas temperaturas, nao



70

Figura 5.14: Fungao correlagdo spin-spin em funcao da temperatura e diferentes valores de U. Os
parametros do modelo sao t = —1eV e ty = 0.

Figura 5.15: Calor especifico eletronico e energia para U = 8t e diferentes ocupacoes np. Os
parametros do modelo sao t = —1eV e ty = 0.

estd presente. No entanto, para nr a partir de 0,85, o pico de spin comeca a se manifestar
e se torna saliente na regiao de altas ocupacoes. O painel direito da figura |5.15 mostra o
comportamento da energia em fungao da temperatura para os mesmos parametros do painel
esquerdo. Conforme podemos ver na figura [5.16] as correlagdes spin-spin se tornam mais
fortes e mais robustas com o aumento de ny. Nesse caso, também hé uma clara relagao entre

as correlagoes spin-spin e o comportamento do calor especifico eletronico.

Na figura[5.17], apresentamos resultados com ¢ # 0. No painel esquerdo da figura[5.17
¢ importante notar o aumento significativo em < 5‘351 > quando comparada com o resultado
para to = 0 apresentado na figura [5.16, Como resultado das fortes correlagoes spin-spin, o
pico associado as flutuacoes de spin domina o comportamento do calor especifico eletronico
apresentado no painel da esquerda da figura[5.17] As mesmas correlages responséveis pelo
pico de spin no calor especifico eletronico também sao responséaveis pelo aparecimento de
pseudogaps na superficie de Fermi. Portanto, o comportamento do calor especifico eletronico
do modelo estudado neste trabalho, estd de acordo com o cendario no qual as correlagoes
antiferromagnéticas de curto alcance desempenham um papel importante na formacao dos

pseudogaps presentes no estado normal dos supercondutores de altas temperaturas.

Figura 5.16: Correlagoes spin-spin em funcao da temperatura para U = 8t e diferentes ocupagcoes
np. Os parametros do modelo sdo t = —1eV e t5 = 0.



71

Figura 5.17: O painel da esquerda apresenta o calor especifico eletronico para U = 8t, diferentes
valores de np, t = —1leV e to = 0.30[t|. O painel da direita exibe < S;.5; > em fun¢ao da
temperatura.

6 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho investigamos o estado normal de um modelo de Hubbard estendido em
duas dimensoes e com interagao atrativa U. O modelo foi estudado usando a técnica das
fungoes de Green, em que as equacoes de movimento das fungoes de Green foram tratadas na
aproximacgao de dois polos conforme a proposta de Laura [Roth| (1969). Nessa aproximagao,
obtém-se um deslocamento de banda que desloca os polos das funcoes de Green. Esse deslo-
camento desempenha um papel importante porque inclui corregoes na estrutura da dispersao
das quasiparticulas. O modelo proposto foi estudado sistematicamente, investigando os efeitos

da dopagem, da interacao atrativa e da temperatura no estado normal.

Um dos principais objetivos desse trabalho foi a andlise da susceptibilidade magnética
estdtica e uniforme (), em fun¢do da temperatura e ocupagao nr. Os resultados obtidos
para a susceptibilidade magnética mostram duas regioes distintas separadas por um pico em
nr =~ 0.80. A regiao a esquerda do pico, mostra a susceptibilidade fracamente dependente da
temperatura, lembrando o comportamento de um metal normal. A regiao a direita do pico,
apresenta uma susceptibilidade dependente da temperatura. Resultados semelhantes para

susceptibilidade foram obtidos em medidas experimentais para alguns compostos de cupratos

(Torrance (1989)), Nakano| (1994), |[Naqib e Islam| (2008)).

Uma andalise da densidade de estados DOS do modelo, para diferentes ocupacgoes
ny, mostra que a magnitude da susceptibilidade esta relacionada com a DOS no poten-
cial quimico. Isso ocorre porque na regiao (0,7) - (0,0), a banda correspondente a ocupagao
ny = 0,80 sofre um maior achatamento em relagao as outras bandas (associadas as outras

ocupagoes), produzindo um pico na DOS e consequentemente um pico na susceptibilidade.

A funcao espectral AEU(w), em w = 0, mostra para ocupacoes menores 0,80 uma su-
perficie de Fermi fechada como é o esperado para um metal normal. Contudo, para ocupacoes

igual ou maior que 0,80 a superficie de Fermi apresenta “pockets” centrados em torno do

Z, ). A formagao dos “pockets” é acompanhada do surgimento de pseudogaps

ponto nodal (%, 3

perto dos pontos antinodais (0, 7) e (m,0). A forma dos “pockets” depende da ocupacao nr e
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também da interacdo atrativa U. Uma diferenca entre intensidades na direcao (0,0) - (m, )
do “pocket” projeta a forma de um arco no plano k, k,. Mas, conforme a ocupacao aumenta,
a diferenca entre intensidades tende a desaparecer, tendendo a fechar o arco. A diferenca
de intensidades nos dois referidos lados do “pocket” tem sido observada recentemente em

cupratos por [Jiangiao Meng (2009).

Investigamos também o comportamento da fungao correlagdao spin-spin ((g;gj)), as-
sociadas as correlagoes AF' (Beenen e Edwards (1995), [Korshunov e Ovchinnikov| (2007)) e
Calegari et al. (2011)). A fungao correlagao spin-spin desloca para baixo da linha do poten-
cial quimico os estados localizados nas proximidades do ponto (7, 7) na DOS. Entao, quando
estados localizados na regiao em torno de (m,0) (e (0, 7)) estao abaixo da linha do potencial

quimico, um pseudogap surge na DOS.

E importante ressaltar que a ocupacao ny = 0.80 a partir da qual os pseudogaps apa-
recem na superficie de Fermi é a mesma ocupacao que a susceptibilidade se torna fortemente
dependente da temperatura. O mecanismo que esta por tras desses dois comportamentos esté

associado as correlagoes antiferromagnéticas de curto alcance.

O estudo do calor especifico eletronico para o modelo de Hubbard estendido também
sugere que as correlagoes antiferromagnéticas de curto alcance sao as principais responsaveis
pelo surgimento do pseudogap na densidade de estados e na superficie de Férmi. No regime
de acoplamento forte (U grande) e altas ocupagoes, o calor especifico eletronico apresenta um
pico pronunciado na regiao de baixas temperaturas. Esse pico devido a flutuagoes de spin

reflete o efeito das fortes correlacoes antiferromagnéticas presentes nesse regime de U e nr.

Fica como perpesctiva futura, investigar o pico de carga no calor especifico eletronico
para o estado normal e estender o célculo do calor especifico eletronico para a regiao T' < T,

o estado supercondutor.

Para finalizar concluimos que apesar das limitacoes de nossos célculos, os resultados
obtidos nesta tese contribuem com o cendrio no qual as correlagoes antiferromagnéticas de-

sempenham um papel importante na regiao pseudogap.
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A Apéndice

A.1 Segunda Quantizacao

O modelo de Hubbard| (1963) em sua versao mais simples descreve a competicao en-
tre dois termos: o termo dinamico (“hopping”), representado por ¢ e o termo de repulsao
Coulombiana intrasitios, representado pela energia U. O modelo de Hubbard, na forma da

segunda quantizacao, é descrito pela hamiltoniano

H= Z tijcj,acjﬂ' +U Z N oM, —o (Al)

iJ,0 1,0

em que o numero de ocupagao n;,(n;, = C;UCZ‘VU) conta o nimero de particulas com spin
T

o (0 =7 ou ) em um dado sitio ¢ da rede. Os operadores de criagdo (c] ) e destruigao
(¢i») s@o operadores fermionicos e, assim, obedecem ao Principio de exclusao de Pauli, o qual
garante que em qualquer estado as possibilidades sao de encontrar uma particula ou nenhuma

particula. A acdo dos operadores criagao e destrui¢do no estado vazio (vdacuo) |0) é

T _
¢ ,0) =11
1L10) = 1) "
Ci,a|0> =0
e num estado ocupado por uma particula |1)
e, =0
’ (A.3)
Ci,0|1> == |O>
Ja a acao do operador numero de ocupacao ¢ como segue
TLLO-‘O) =0
(A.4)
nis|1) =|1).

Jordan-Wigner (1928) mostrou que os férmions poderiam ser representados por relagoes

de anticomutagao. Para os operadores ¢; ,, cZT’U, Nios Mo (Mo = Ni—0Civ)s i = (Nig + Ni—g)
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i

e ainda | (n] = n;_,cl ), escrevemos:

Ca,aCb,8 = —Cp,BCa,a

P I B

Ca,acb,,é’ - Cb,ﬁca,a

Na,aMpb,g = Np,aNa,a (A5)

navanb76 = _nbvﬁ’r/a?a
_ T
nl,ang,g = _771;,,3772,01

Ca,aC;ﬁ - 5ab6a,6 - Czﬁca,a

A.6
et s = Oap.0ng — CpaCl (8.6)
a,a*b,B ab.Ya,B b,8%a,a
Ca,aTp g = 5ab5a,ﬁca,a + Ny, 3Ca,a (A?)
Na,aCb3 = —0ab0a,8Cb 3 + Cb Mg
champ = —Oada,aCh o + M pcl 4 (A5)
na,acZﬂ = 6ab5a750£’5 + cgﬁnma
Na,a”,8 = Oabda,s7a,a + 1b,Na.a (A.9)
Na,ally, 5 = ~Oabda. b5 + 1b,5Ma,0
nl,anbﬂ = _5ab(5047ﬁ772,a + nbﬂn;a
; e (A.10)
Na,ally g = ab0a,87,5 T Ty gMa.a
Ca,allb,p = 5ab6a,—ﬁca,acb,ﬁ — Mb,8Ca,a
(A.11)
Na.aCb,8 = —OabOa,~BCa.aCb,p — CbpTaa
Ca,an[];g = (Sab(sa,ﬂna,fa+6ab5a,fﬁca,acz75 - ngﬁcaa (A 12)
;Cycb,ﬁ = 5ab.5aﬂna,—a - 5ab5a,—ﬁcl,acb,ﬂ - Cb,ﬁnl,a
ch oM. = OabOa,pMa,—a — Oabda,—pCh aCy 5 — MopCh o (A13)
na,aczwg - 5ab5a,5na,—a + 5ab5a,—ﬂca,acz7/3 - C;E”Bna,a
T T T
Cjz,ocnb,ﬁ - _5ab5a,—5cl,acb,ﬁ - nb,ﬁcl,a (A 14)
(. i t '
nl,acb,ﬁ = 5ab5am80jz,acb,5 - Cb,gﬁl,a
na,ang,g - 5ab5a,ﬂna,—a + 5ab5a,—ﬁca,aclﬁna - 77275%,(1 (A15)

M oMb,8 = OabOa,87a,~a — OabOc,—BCh o Ch 3T — TMb,8M% 0 -
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