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Resumo

Motivados pela rica variedade de fases apresentadas pelos carbetos de boro, neste trabalho ob-
jetivamos compreender a existéncia e/ou coexisténcia de fases supercondutoras e ordenamento mag-
nético, em particular sobre uma estrutura de camadas. Iniciamos pelo estudo do modelo de Hubbard
atrativo sobre uma bicamada na aproximac¢do de Hartree-Fock, o que nos permitiu uma anélise da
indu¢do de uma camada supercondutora sobre outra. Ainda na aproximagdo de Hartree-Fock, estu-
damos também o modelo de Kondo sobre uma bicamada, onde concluimos que as polarizagdes das
camadas sdo independentes. Concluindo, fizemos o estudo do modelo Kondo-Hubbard atrativo so-
bre uma bicamada. Verificamos que hd inducdo da supercondutividade de uma camada sobre a outra

mesmo com a presenca dos momentos locais.

Palavras-chave: Supercondutividade, modelo de Kondo-Hubbard atrativo, aproximacao de Hartree-

Fock.
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Abstract

Motivated by the rich variety of phases presented by boron carbides, this study aimed to un-
derstand the existence and/or the coexistence of superconducting phases and magnetic ordering, in
especial on a layer structure. We begin by studying the attractive Hubbard model on a bilayer in the
Hartree-Fock approximation, which allowed us to analyze the induction of a superconducting layer
over another layer. Still in the Hartree-Fock approximation, we also studied the Kondo model on a
bilayer, where we concluded that the polarizations of the layers are independent. In conclusion, we
study the attractive Kondo-Hubbard model on a bilayer. We found that there is induction of supercon-

ductivity of a layer on the other even with the presence of the local moments.

Keywords: Supercondutivity, Kondo-Hubbard atractive model, Mean-Field approximation.
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1 Introducao

A resisténcia elétrica de metais puros diminui 2 medida que baixamos a temperatura, devido as
vibragdes atomicas dificultarem a propagacdo dos elétrons. Portanto, seria razodvel esperar que com
a diminuicao da temperatura a resisténcia fosse a zero. No entanto, quanto mais nos aproximamos da
temperatura zero, metais como o cobre, 0 ouro e a prata tém sua resisténcia saturada a um valor ndo
nulo mesmo as temperaturas acessiveis mais baixas [1], como esbo¢ado na curva em azul da Figura

1.1. Esta resisténcia de saturacdo € atribuida a presencga de defeitos estaticos no material [6].

resisténcia

| |

temperatura

Figura 1.1: Com a diminuicdo da temperatura a resisténcia de alguns metais diminui até um valor
constante ( curva em azul). Outros materiais tornam-se supercondutores abaixo de uma temperatura
critica T, ( curva em verde). E em alguns metais, que apresentam impurezas magnéticas, a resisténcia
apresenta um minimo ( curva em vermelho). Figura adaptada da Referéncia [1].

Para alguns materiais magnéticos como o cobalto e algumas ligas metdlicas observamos um mi-
nimo no valor da resisténcia, ou seja, a partir de um certo ponto a resisténcia aumenta enquanto a
temperatura diminui, como esboc¢ado na curva em vermelho da Figura 1.1. Este fendmeno € co-
nhecido como efeito Kondo [7]. Este efeito somente surge quando hd interacdo entre elétrons de

conducio ( geralmente orbitais s, p ou d) e elétrons fortemente localizados ( provenientes de orbitais

D).

O aumento da resisténcia € atribuido a impurezas magnéticas que atuam como centros espalha-
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dores, dificultando a propagacdo dos elétrons. Kondo mostrou que esta interagdo entre oS momentos
locais e os elétrons de conducdo é favordvel ao alinhamento antiferromagnético (AFM). As impure-
zas magnéticas se acoplam com os elétrons de conducao formando singletos localizados blindando as

mesmas. Desta forma, o efeito Kondo normalmente compete com o magnetismo [8].

H4 ainda metais e metaloides, como o aluminio, o chumbo e o mercurio que perdem toda a sua
resisténcia elétrica abaixo de uma temperatura de transi¢do 7., como esbocado na curva em verde da
Figura 1.1. Este estado, conhecido como supercondutor (SC), foi descoberto em 1911, por Kamer-

lingh Onnes ao resfriar o mercurio a uma temperatura de 4,2 K [9].

Foi somente em 1957 que a compreensao deste fendmeno foi atingida com a teoria de Bardeen,
Cooper e Schrieffer ( teoria BCS [10]). A teoria BCS estabelece a supercondutividade como um efeito
causado pela atracdo efetiva entre elétrons. O mecanismo para esta atracdo se da através dos fonons
da rede, fazendo com que os elétrons se condensem em pares, chamados pares de Cooper, veja Figura
1.2. Este estado de elétrons emparelhados teria uma energia menor do que a energia de Fermi criando

um gap que impede os elétrons de conducao de sofrerem espalhamento pelas impurezas da rede.

A—@\@_M

© ©

—9o—9o 9% 9% —o

o o o o

Figura 1.2: Representagao cldssica de uma par de Copper.

Além da resistividade nula abaixo da temperatura 7, uma das caracteristicas mais interessantes a
respeito da supercondutividade € um fendmeno conhecido como efeito Meissner. Este fendmeno con-
siste do diamagnetismo perfeito, ou seja, ndo existe campo magnético interno no material supercon-
dutor, pois surgem correntes superficiais para canceld-lo. A auséncia de dissipa¢do e o diamagnetismo

perfeito tem estimulado a busca por materiais supercondutores em temperaturas mais elevadas.

A grande maioria dos materiais conhecidos até o final do século passado apresentavam supercon-
dutividade competindo com o ordenamento magnético, uma vez que o magnetismo competia com a
formacdo de elétrons emparelhados. Como € o caso de alguns cupratos [2, 11], compostos caracte-
rizados por planos de CuO;, veja a Figura 1.3. Com a descoberta de supercondutividade em alguns
compostos constituidos por elementos terra-rara, observou-se a coexisténcia entre estados SC e mag-

néticos. Uma classe de materiais de particular interesse para este trabalho consiste nos carbetos de

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAUT 2 Grupo L.F.N.E.



1 Introdugdo 1 Introducdo

Figura 1.3: Estrutura cristalina de compostos Ba;Ca,_1Cu, O,F, para (a) n=2, (b) n=3 e (c) n=4.
Figura adaptada da Referéncia [2].

boro, compostos que apresentam a composi¢ao quimica R7,B,C, onde R é um metal terra-rara e 7'

um metal de transicao.

Os RNi»B,C(R =Y,Ce,Pr,Nd,Tb,Dy,Ho,Er,Tm e Yb) apresentam uma estrutura cristalina de
corpo centrado, Figura 1.4 (a), constituida de planos RC separados por camadas de Ni> B, empilhados
ao longo do eixo z [3]. Estes materiais apresentam uma grande variedade de ordenamentos magnéticos
dependendo da escolha do elemento terra-rara. Por exemplo, para R=Dy, Pr e Ho, o material apresenta
camadas com ordenamento ferromagnético (FM) no plano x-y e AFM no eixo z, como mostra a Figura
1.4 (b). No caso do Dy e do Ho a supercondutividade coexiste com 0 magnetismo, enquanto que o Pr

nao apresenta supercondutividade [4].

Figura 1.4: Esbogo das estruturas cristalina dos RNi;B,C em (a). E em (b) a estrutura magnética para
R=Dy, Pr e Ho. Figura adaptada de Referéncia [3].

Os valores das temperaturas de transicdo supercondutora, 7, e de ordenamento antiferromeg-
nético, Ty, estdo ilustrados na Figura 1.5. Observamos que para supercondutores AFM como o

TmNiyB,C e ErNiyB,C a razdo Ty /T, é menor do que 1, é pr6xima de 1 para supercondutores que

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAU{ 3 Grupo L.F.N.E.



1 Introdugdo 1 Introducdo

apresentam um comportamento reentrante como o HoNi;B,C, e é maior do que 1 para o DyNi;B>C.

LuTmEr Ho Dy Tb Gd
of T T 1 T T 7
.'
. 4
— ¢ RNLB,C yd
v g
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-
T
[=
©
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P
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Figura 1.5: Temperaturas Ty e T, como func¢do do fator de de Gennes. Figura adaptada da Referéncia

[4].

Técnicas experimentais de difracdo de néutrons [12] e de difragdo de raios-X [13], indicam
que o comportamento reentrante observado em alguns carbetos de Boro como o HoNi;B,;C € o
Er(Nij_COy)2B,C é devido a interac@o entre a fase supercondutora e uma fase espiral magnética
modulada. Nestes materiais, a medida que a temperatura é diminuida saimos de uma fase paramag-
nética para uma fase AFM comensurdvel passando por uma fase AFM modulada. Recentemente,
trabalhos tedricos mostraram que o modelo da rede de Kondo apresenta, dentro de certas condicoes,
fase espirais magnéticas que sdo até mais estdveis do que as fases FM e AFM comensuravel [14].

Desta forma, o modelo de Kondo representa um bom candidato para a modelagem destes materiais.

Assim como os carbetos de boro, os cupratos também apresentam supercondutividade fortemente
correlacionada com a estrutura de camadas [5]. Por exemplo, pode-se observar da Figura 1.6 que
a temperatura de transi¢do para os cupratos HgBaCa,_1Cu,0,, 5, s tem um pico em n=3 e cai

abruptamente acima deste valor.

140 T S e N  m

130~ n

o |
of- T i

100 |- -
90+ T -

I 1 1 1 | 1 i
80 | 2 3 4 5 6 T 8

NUMBER OF Cu-O LAYERS (n)

TRANSITION TEMPERATURE (K)

Figura 1.6: 7. X n ( nimero de camadas). Figura adaptada da Referéncia [5].

O objetivo desta dissertacdo € estudar a fisica essencial por trds dos ordenamentos magnéticos e

sua correlacdo com a supercondutividade nos carbetos de boro. Para isso, vamos fazer uma andlise
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1 Introdugdo 1 Introducdo

tedrica do modelo Kondo-Hubbard atrativo com foco na estrutura de uma bicamada. Resolveremos o

modelo através de uma aproximacdo de Hartree-Fock [15, 16, 17] na rede quadrada.

O modelo de Hubbard [18] € um dos modelos comumente usados para descrever a correlacdo
entre elétrons, necessdria para se compreender a formagao do emparelhamento eletrénico. J4 o mo-
delo de rede Kondo [19], aborda a interag@o entre os elétrons da banda de condu¢do e os momentos
locais, no limite de um momento magnético local por sitio. Este modelo é comumente utilizado para

descrever a fisica de compostos de férmions pesados baseados em terra-raras e actinideos.

Devido a grande quantidade de parametros envolvidos no modelo, vamos estudar separadamente
o modelo de Hubbard no Capitulo 2, e o0 modelo de Kondo no Capitulo 3, a fim de identificarmos
as varidveis essenciais. No Capitulo 4, estudamos o modelo Kondo-Hubbard atrativo sobre uma

bicamada, e no Capitulo 5 apresentamos nossas conclusoes.

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAUT 5 Grupo L.F.N.E.



2 Modelo de Hubbard Atrativo

Os carbetos de boro sdo constituidos de planos RC, que dificilmente apresentam supercondu-
tividade [4], separados por camadas de NiyB;. Estes materiais tem suas propriedades fortemente
correlacionadas com a estrutura de camadas. Por exemplo, entre as camadas de NiyB;, o0 RNi;B,C e
0 RNiBC possuem uma e duas camadas de RC, respectivamente. O RNi;B,C pode exibir supercon-

dutividade dependendo do R, porém o RNiBC nio exibe supercondutividade.

Resultados experimentais indicam correlacdo entre estados AFM e SC para estruturas multipla-
nares de cupratos dopados [20, 21]. Esta correlacdo € atribuida a for¢ca do acoplamento z, entre as
camadas. Portanto, para entender a relacdo entre antiferromagnetismo e supercondutividade em estru-
turas multiplanares, vamos investigar a relagcdo de ¢, e da densidade eletronica n com as propriedades

eletronicas da rede.

Neste capitulo, consideramos um sistema de férmions itinerantes sobre um potencial atrativo
que favorece o estado de spins emparelhados no mesmo sitio. Vamos estudar o modelo de Hubbard
atrativo [22, 18] através da aproximacao de Hartree-Fock em uma rede quadrada. Resolveremos o
modelo de Hubbard em duas situacOes: para a monocamada e para a bicamada. Nosso principal

interesse € analisar os efeitos que uma camada tem sobre a outra, no emparelhamento eletronico.

2.1 Modelo de Hubbard em uma monocamada

A Hamiltoniana do modelo de Hubbard atrativo € definida como,

H= HHop +Hpyup =

D) (c;GcR,G +c;,GcRG) —UY nging,, @.1)
(RR),6 R

onde o simbolo (R,R’) enfatiza que a soma € sobre os primeiros vizinhos de uma rede quadrada e

NRo = CL +CRo € 0 operador nimero de férmions.

O primeiro termo da Hamiltoniana € referente a energia cinética, descrevendo a destruicao de um
elétron de spin o na posicao R’ e a criacdo no sitio R e vice-versa. Esse termo é conhecido como

termo de hopping. O segundo termo, representa o potencial atrativo entre elétrons, com U > 0. Ele
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reduz a energia em -U caso haja dupla ocupacdo em um sitio da rede; este termo nos conduzird a

supercondutividade.

Os estados possiveis do modelo sdo referentes as configuragdes dos fons da rede: o orbital em
cada sitio pode estar vazio, preenchido por um elétron com spin up ( ou down), ou duplamente ocu-

pado por um par de elétrons com spins contrarios.
Aproximacao de Hartree-Fock

Resolveremos 0 modelo de Hubbard em uma monocamada através da aproximagdo de Hartree-
Fock [15, 16, 17]. Esta subsecao servird, também, para apresentar o método que serd usado ao longo

de toda a dissertagdo.

Vamos fazer uma transformada de Fourier definida como

CRo = fZe Keko, 2.2)

onde os k’s sdo os vetores da rede reciproca. Assim, o termo de hopping fica,

Hyop =}, [(Ekx +Eky)c§(,cko] , (2.3)
k,o

com E;, = —2tcos(ks).
O termo de Hubbard sera diagonalizado através de uma aproximacgdo de Hartree-Fock, que con-
siste em substituir as interacdes entre os elétrons por campos efetivos, levando a uma situacdo de

férmions ndo interagentes; veja o Apéndice A. Em seguida fazemos uma transformada de Fourier, e

o termo de Hubbard em campo médio fica,

NUn*> NA?

Hyp=—F7 Z CkoCko — AZ (CkT K| +c kickT> + 1 + 7, 2.4)
k,o

onde definimos n como a densidade eletronica, dada por

n= lz (<cT cxt) + (cf cu)) , (2.5)
N & Kt "
e o0 parametro A, como,

U

Z Cr€ k¢ | | Z CokyCKt)- (2.6)

Devido a natureza bosonica do estado de dois férmions emparelhados, podemos dizer que A € um
pardmetro que indica a criacdo de excitacOes bosonicas. Para comprovarmos isso, vamos analisar a

formacao de estados emparelhados, através da fun¢ao de correlacio de pares de dois orbitais de forma

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAUT 7 Grupo L.F.N.E.



2.1 Modelo de Hubbard em uma monocamada 2 Modelo de Hubbard Atrativo

semelhante ao feito na Referéncia [23],

Pl = <CR,~LCRITCETCIU,> . (27)

Apds uma aproximacgdo de Hartree-Fock e fazendo uma transformada de Fourier, definimos o seu

fator de estrutura associado como,

1 / 1 ; 1 A?
P=S) P~ <N§4<C£TCT—H>> <ﬁ§,<0—kwk¢>> =2 (2.8)

R

Para termos um controle sobre o preenchimento da banda, vamos acrescentar 2 Hamiltoniana
o potencial quimico na forma de um campo efetivo a ser determinado como um multiplicador de
Lagrange, — (Yo c:fccic — Nn). Das equagdes 2.3 e 2.4 podemos escrever a Hamiltoniana de campo

médio como,

Un
Hyr =) KEkx +Ex, — 5 IJ) Cﬂgcko]
k,o
NUnR?> NA?

—AZ (CliTCTkJ, + c-kickT> + 1 + g +Nun. (2.9)
k

Esta Hamiltoniana pode ser escrita em uma forma matricial usando uma base de espinores de Nambu,
i = (cifKT Ck i) , ficando

Hyr = Z‘PT%\P—FCZE. =
k

A —A
22@@ C-u) < \ ) ( CT“T )—l—cte, (2.10)
- A

Cly
onde A=(E +Ey, — Y —p) e cte. = NI L N 4 Ny NUR  Np 1Y (Ey + Eg)-

Para garantir que estamos encontrando as solu¢des mais estaveis, vamos minimizar o funcional da
energia livre de Helmholtz em termos dos parametros Lt e A, através do teorema de Feynman-Hellman

( ver Apéndice B), impondo assim a restri¢ao,

oF oF
)5

Para encontrarmos a densidade eletrOnica, vamos escrever nossa Hamiltoniana em uma forma

diagonal, por meio de uma mudanca de base,

2

t_v2 D |
W, =Yo=11p Ny
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2.2 Modelo de Hubbard em uma bicamada 2 Modelo de Hubbard Atrativo

Nesta base, escrevemos a densidade eletronica como,

1 * *
n= ﬁ% Z [“Lq“laqmg,knq,k) + ”27q“2,q<77q.,k"7;k>] : (2.13)
.4

Usando a relagdo de anticomutacdo e lembrando que <n;knp/k) =6, f(Ep) onde f(E,) é a fungio

distribui¢ao de Fermi-Dirac ficamos com,
1 . §
n= 2 Y [l g2 f (Bg) = 163,42 f (Bg)] + | 4. (2.14)
k ¢

As equagdes 2.11 e 2.14 sdo usadas para encontrar os parametros A, i e n. de forma autoconsistente.

A Figura 2.1 apresenta P x U para uma monocamada com alguns valores de n e temperatura
nula. O parametro P aumenta com o valor de U a partir de zero até um limite superior onde o sistema

estara saturado de pares de Cooper.

0.25 T T T T T T

0,15

01—

0,05 —

Figura 2.1: Parametro de estrutura supercondutora como fun¢ao da atracao local para uma monoca-
mada no estado fundamental.

2.2 Modelo de Hubbard em uma bicamada

Agora vamos considerar o modelo de Hubbard sobre uma bicamada. Resolveremos o problema

associando diferentes potenciais atrativos, Uy e Up as camadas A e B, respectivamente. Em seguida
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2.2 Modelo de Hubbard em uma bicamada 2 Modelo de Hubbard Atrativo

faremos Up — 0, para analisar os efeitos de indu¢do de supercondutividade de uma camada sobre a

outra.

A Hamiltoniana é dada por,

_ T T i T
H=—t Z <CARGCAR’G + AR’ 6CARG T CpRrCBRG + CBR’GCBR0'>
(RR’),0

T i
I Z (CARGCBRG + CBRGCARG>
Ro

—Uy ZHARNZAM —Up Z NBR1MBR] (2.15)
R R

onde o simbolo (R,R’) enfatiza que a soma é sobre os primeiros vizinhos de uma rede quadrada, ny
e np sdo os operadores nimero de férmions relativos as camadas, e t, representa o acoplamento entre

os planos.

Vamos realizar uma transformada de Fourier, definida como,
1 —ik-R
CoRo = ﬁge Coko (2.16)

onde « refere-se aos indices A e B das respectivas monocamadas.

Desta forma, o termo de hopping torna-se,
Hiyopping = Z [(Ekx +Ek),) (Cj\ko-CAko + C;kGCBkG) + (EkzcjngCBka + EEZC;kGCAkoﬂ , 217
k,o
onde Ey, = —2tcos(ks) e Ey, = —t,.
Ap6s desenvolvermos o termo de Hubbard, Hy,,, = —Uyx Y ; CZRTCARTCZR LCARL— UpY; C;RTCBRTCLR |CBR]

na aproximac¢ao de Hartree-Fock, de forma semelhante ao que foi feito para a monocamada, e em se-

guida fazendo uma transformada de Fourier, temos

—Upny

UBnB
Hyyp = — ) Cj\kGCAko - ) CngCBkG
k,o k,o
_AA % <CZkTCZ-k¢ + CA-k\LCAkT> — AB ; (c;chg-ki + cB-kl,CBkT>
UAI’ZI% UBl’llz; Ai A%;
N{—"+——|+N{—+7], 2.18
( 4 * 4 * Ux + Up ( )

onde definimos as densidades eletronicas n4 e npg, € os parametros A4 e Ap para as camadas A e B,
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2.2 Modelo de Hubbard em uma bicamada 2 Modelo de Hubbard Atrativo

respectivamente, como,

ng = %;( CAkTCAkT>+<cA k| CA— ki)) (2.19)
ng = %Zk:( chTchTH—(cL k| CB— ki)) (2.20)
Ay =19l Z Chir i) @.21)
Ag = +% zk:(c;mc;_k V- (2.22)

Apb6s a inclusdo do termo de potencial quimico na forma de um campo efetivo a ser determinado
como um multiplicador de Lagrange, —u [ZiG(CZiGCAiG + c;iGcBiG) —2Nn,|, para ambas as camadas,

a Hamiltoniana de campo médio pode ser escrita como,

Uygngy Ugng
- —)Cj;kGCAka + (Ekx +Ey—U— > )C;;kGCBkG

Hyr :Z {(Ekx+Eky - D)

ko

+ (Ekzcj\kGCBko +E/jzczr3kocAk0')}

_ A Toor A Toor
Z A (CAkTCA—M + CA—kicAkT) +Ap (C BktCB—k| T CB—k¢CBk¢)
K

UAI’LI% UBnB A2 A2
N{—— N 2N 2.23
+ < 1 +— 1 + U, A, B Us +2Nune, ( )

onde fixamos um 7, que representa a densidade eletronica média global, dada por

(ng +nb).

5 (2.24)

ne =
Como antes, a Hamiltoniana pode ser escrita na forma matricial usando uma base de espinores de

Nambu, ¥ = <CZkT’CA*k$’C;kT7CB*ki>' Assim, obtemos,
Hyp =Y + cte. (2.25)

com
Al M E 0
—Ay A 0 —E;
# =Y 4 1 ke (2.26)
k E/j 0 A2 —AB

“Ap —A,

onde A; = (Ekx +Ey— U — M) e Ay = (Ekx +Ey—U— %). Na equagdo 2.25 a constante é
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2.2 Modelo de Hubbard em uma bicamada 2 Modelo de Hubbard Atrativo

escrita como,

Uan} | Upn AG A%
te.= N N( 24 £ 2B Lonpn, — 2N
cte ( s T4 )TV g, Ty, ) TR ANH

Usny  Ugnp
—N
( 2 T2

> +2) (Exe+ Exy)- (2.27)
k

Com isto, seguimos 0 mesmo procedimento mencionado na se¢io anterior para diagonalizar a Hamil-

toniana e obter os parametros ng, np, A, € Ay, autoconsistentemente.
Resultados para temperatura nula

Na Figura 2.2 comparamos as curvas P x U da monocamada e as curvas (P4 e Pg) x Uy da
bicamada para Ug = 2,0. A medida que Uy vai aumentando, aparece uma regiio comum para as
curvas de P4 e P. Podemos compreender isto olhando a Figura 2.3, que apresenta a curva (n4 e np
) X t, para diversos valores de Uy: vemos que quando Uy cresce a densidade eletronica vai a zero na

camada B, e portanto, o sistema comporta-se semelhantemente a uma monocamada.

Para podermos analisar o efeito de inducao no emparelhamento eletronico faremos Up << Uy.
Na Figura 2.4 exibimos (P4 ¢ Pg ) X t, para a bicamada com n, = 0,9. Vemos que P4 tem seu valor
maximo quando o acoplamento entre os planos € nulo e vai a zero quando o acoplamento cresce.
Como era de se esperar, Pp cresce inicialmente, pois os elétrons estdo migrando da camada A para a
camada B. Porém, também vai a zero para ¢, grande, pois a energia envolvida no acoplamento entre
as camadas se torna da ordem da energia de formacdo de um par de Cooper. Na Figura 2.7 exibimos
as curvas Pp X t, para Uy variando entre 2 e 6 com Up=0,1. Com isto, fica mais evidente que a faixa

de 7, com Pp # 0 aumenta com Uy.

Na Figura 2.5 exibimos o comportamento de (P4 e Pg ) X n, com Uy = 6 para 1,=3,0. A curva
apresenta um maximo préximo de n. ~ 0,55 e decresce acima deste valor. Na Figura 2.6 exibimos
o comportamento de n X Uy com n. = 0,9 para varios valores de ;. Vemos que para Uy grande a
densidade eletronica fica praticamente constante, porém como visto na Figura 2.3 isto apenas acontece

quando o acoplamento entre os planos € fraco.

Na Figura 2.8 exibimos o comportamento de (P4 e Pg) x Up para Up=4 com t,=1 ¢ P x U da
monocamada com n.=0,9. Esta Figura ilustra o carater indutivo na formacao de pares de Cooper, que
uma camada tem sobre a outra produzindo P, #0 mesmo para Ug=0. Estes resultados estio de acordo

com os obtidos através de Monte Carlo e por teoria de perturbacio nas Referéncias [23, 24].

Nas Figuras 2.9 e 2.10 exibimos P x Uy com n,.=0,9 para varios valores de 7,. Concluimos que os
maiores valores de P4 sdo observados na situacdo de acoplamento fraco. Na auséncia de acoplamento
entre os planos, ndo hé formacao de pares de Cooper na camada B, reforcando que o carater indutivo

observado na Figura 2.8 é uma consequéncia do acoplamento entre os planos.
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t=1.0
Z
n =09
[
0,2 T T | T T
— P,
015 * + = monocamada n=1.8 |
P— o
B
a 0.1 _
0,05 _
L -
0
15 20

Figura 2.2: P x U da monocamada ( curva pontilhada). P4 e Pg como funcao de U4 com Up=2,0.

Resultados para temperatura nao nula

Quando aumentamos a temperatura a formacao de pares de Cooper vai a zero em ambas as cama-
das pois, a agitacao térmica diminui os efeitos do acoplamento elétron-fonon. Nas Figuras 2.11 e 2.12
exibimos um diagrama de fase T x Uy para n.=1,0, ,=1,0 e Up=0,01. E na Figura 2.13, exibimos P
x T para varios valores de ¢, com Uy e Up constantes. Estes resultados mostram que para aumentar
a formacao de pares de Cooper € necessario aumentar U e diminuir o acoplamento entre os planos,

uma vez que, com Up — 0 temos que Py > Pp.
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Figura 2.3: (ny e ng ) xt; com n. =0,9.
U,=0.1U,=4.0
n =0.9
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T T T
L 'PA
T I | T
0 1 2
t
4

Figura 2.4: (Py e Pg ) X t, para a bicamada com n. = 0,9.
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U,=6,0,U,=0,1

£=3.0
T T T T | T
- - —_ P
0,06 |- 7~ ~ b |
’ = Ta
/ N\
“
L / \ i
/ \
y .
0,04 - / \ \ _
o / A
i / \ |
) \
] \
0,02 / \ _

Figura 2.6: n x Uy com Up=0,1.
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Figura 2.7: Uy x Pg X t, com n.=0,9.

U,=4,0
t=1.0
z
T | T | T T
0.1 _
— PA
L — pB
* monoecamada
0,08 4 .
A ./
’ il
0,06 — E / —
a I Y |
/7
rd
0,04 — —
] 7
- - , -
B 4
. e
0,02 — e - —
-
L - i
— — - . ]
0 ol 1 T 3 1 | 1 | 1
1 2 3 4
u

Figura 2.8: (P4 e Pg) x Ug comt,=1 e P x U da monocamada.
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Figura 2.10: Pg x U4 com Up=0,1.
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Figura 2.11: Diagrama de fase temperatura x Uy para t, = 1.0 com P4 exibido em azul.
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Figura 2.12: Diagrama de fase temperatura x Uy parat, = 1.0 com Pp exibido em azul.
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Figura 2.13: P4 X T com Uy=4, Up=0,1 e n, =0,9.
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3 Modelo da Rede de Kondo

Alguns materiais cristalinos apresentam ordenamentos magnéticos modulados [25]. Trabalhos
experimentais mostram que os carbetos de boro apresentam uma grande variedade de ordenamen-
tos magnéticos modulados, comensurdveis e incomensurdveis, coexistindo com supercondutividade.
Estes ordenamentos magnéticos variam de acordo com a escolha particular do metal de transi¢do e
do metal terra-rara. Por exemplo, técnicas de espalhamento de néutrons mostram que o comporta-
mento reentrante do HoNi;B,C € devido a interagdo entre as fases supercondutora, espiral magnética

e antiferromagnética [26].

Como dito na introducdo desta dissertacdo, os carbetos de boro RT,B,C apresentam uma grande
variedade de ordenamentos magnéticos possiveis, dependendo da escolha do elemento terra-rara R e
do metal de transi¢cdo T. Um modelo comumente usado para descrever a interagdo entre os elétrons
itinerantes (oriundos dos orbitais s, p e d) e os elétrons fortemente correlacionados (proveninentes
do orbital f presente no elemento terra-rara) é o modelo de Kondo. Como veremos, este € um caso
limite do modelo utilizado aqui para descrever a coexisténcia de supercondutividade e ordenamento

magnético.

As fases espirais magnéticas s@o caracterizadas por um vetor de onda Q, perpendicular ao plano
de rotacdo dos spin; ver a Figura 3.1. A Referéncia [14] considerou modelo da rede de Kondo, sobre
uma abordagem de um ordenamento espiral magnético, através de uma aproximacgao de Hartree-Fock.
O modelo apresenta fases espirais magnéticas que, dentro de certas condi¢des, podem ser até mais

estdveis que os modos ferromagnéticos e antiferromagnéticos.

Desta forma, neste capitulo, vamos analisar a interagdo de elétrons localizados com os elétrons
itinerantes através do modelo da rede de Kondo [1, 27, 28], em uma rede quadrada. O estudo sera

feito via aproximagdo de Hartree-Fock para o caso de uma monocamada e de uma bicamada.
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f"t't“'f?p.,“

e

Figura 3.1: Representacdo unidimensional de uma onda de spin espiral com interagdo antiferromagé-
tica entre os elétrons ¢ ( em preto) e os momentos locais f ( em vermelho).

3.1 Modelo da Rede de Kondo em uma monocamada

A Hamiltoniana do modelo da rede de Kondo ¢é definida como

H=—t Z (CI;GCR’G_"CI{/GCRO')+JZSCR'SJ1;7 3.1
(RR'),0 R

onde S¢ representa os operadores de spin dos elétrons de condugio, S/ sdo os operadores dos mo-

mentos magnéticos locais em um dado sitio e R € o vetor que localiza os sitios da rede. O primeiro

termo da Hamiltoniana representa a energia cinética e o segundo termo representa a interagio AFM

entre os elétrons de conducao e os momentos locais da rede com J > 0.

Para colocar a Hamiltoniana em uma base fermidnica, realizamos a transformada,

1

Sk = > ; faoBapfrp: (3.2)
o,f=+

c 1 7=

Sk =3 ﬁz CRaOapCRE: (3.3)
o,f=+

onde flza ( fRa) € cLa ( cra), representam os operadores de criacdo ( aniquilagcdo) de elétrons no
sitio R e spin a = =, para os elétrons locais e de condugdo, respectivamente. Em seguida, fazendo a

aproximacdo de Hartree-Fock ( ver Apéndice C), a Hamiltoniana fica,

Hyr=—1 Y <c;0cR,G+c;,GcRG>+Jz<sf;-<sa>+<s£>-sa)

(R,R),c
J 3J
+§ Z(VRC : <VRf> <VRC> VRf) - 7 Z(VROC <Vl({)f> + <VI(Q)C>VROf)
R R
) Z VRC VRf + Z VRC VRf JZ Sf SC 3.4)

Nesta equagdo a hibridizagdo, intera¢do entre os momentos locais e os elétrons da banda de
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conducio, € definida como,

1

VRe = Vﬁ} =5 Y C;aﬂa,ﬁfR& (3.5)
o,f=+
1 .
Ve = V;&f =5 ;52 CRo O p IR (3.6)
a.f=+

Para analisar as fases helicoidais magnéticas, definimos o valor médio de S; de forma semelhante

ao feito na Referéncia [14],

<SfR> = mf<COS(Q ' R) ) S€l’l(Q ’ R)70)7 (37)
(Sr) = —mc(cos(Q-R),sen(Q-R),0), (3.8)

onde Q = (Qx, Q,) é o vetor de onda magnético e m, (my) sdo as amplitudes da magnetizacdo. O sinal
de menos na equagdo 3.8 reflete o acoplamento AFM entre os elétrons de conducdo e os momentos

locais.

Vamos fazer o valor médio dos termos de hibridizacdo iguais a

(VRe) = (Vaj) = =V, (3.9)
(Vke) = (Vi) = +V'(cos(Q-R),sen(Q-R),0). (3.10)

Para podermos controlar as densidades eletronicas vamos incluir na Hamiltoniana 3.4 os termos
dos potenciais quimicos — (Y ;s cjacic —Nn;) e €/(Lis f;,f;o —Nny) . Os campos U e & sdo en-

contrados de maneira autoconsistente. Assim, ficamos com

Hur=—t Y, (ChoCRio+ChigCRo) +JY (Sk- (SR) + (SR) -SR)
(RR) o R

ZR:(VRC (VRry) +(VRe) - VRf) — %J ;(Vl(z)chgﬂ + (VR)VRy)

J
3
J 3J 0\ /1,0 Qe
~5 Z<VRC> (V) + 5 Z<VRC> (VRp) — JZ<SR> - (Sk)
2R 2R R
— (Y croCro) +&7(Y faofRo) + N(nelt —nsey), (3.11)
Ro Ro

onde definimos as densidades eletronicas para os momentos locais e para os elétrons de conducao

como
e .
ne = 3 ¥ (CRoCRa). (3.12)
Ro
1
ny= N;Uﬁcﬁzo% (3.13)

Estamos restringindo a rede a ter somente um momento local por sitio (ny = 1). As equagdes 3.12 ¢
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3.13 sdo usadas como restrigdes no método de multiplicadores de Lagrange.

Fazendo uma transformada de Fourier para os elétrons c e f,

1 e
CRo = ﬁZe KR o (3.14)
k
1 e
fro = ﬁze kR fos (3.15)
k

a Hamiltoniana de campo médio 3.11 fica,

Hyr =) (& — u)cltTckT +Y (&kiQ— H)C1T<+Q¢Ck+Q¢
k k

Jm Jm
_Tcz(flszk“u +H.c.)+ Tf Z(c;({TckJrQi +H.c.)+ EfZ(fETfkT +H.c.)
k k k

3JV J .
T Y (cupficr + pqufirar T Hc) + ZV/Z(ClT(Tme +qufie tH.c)
K K
3 2 1 12
+JN mfmc—l-EV _EV +N(,Lll’lc—€fnf), (3.16)

onde & = —2t (cos(ky) + cos(ky)), ekt = —2t (cos(ky+ Qx) + cos(ky+ Qy)) e H.c. é o conjugado

hermitiano da expressao anterior.

A Hamiltoniana pode ser escrita na forma matricial usando uma base de espinores de Nambu,

P =( ;r(T,c;g QU fll}, flir 10 \L)' Desta forma, ficamos com
Hyp =W Y + cte. (3.17)
onde

e&k—p  Imp 3V WV
Wmp eq—p PV 3V

H = (3.18)
Zk: v V! e —ame
1 3 1
ZJVI Z‘]V —EJmC Er
Na equacgdo 3.17 a constante € dada por,
3 2 1 12
cte.=JN mfmc+§V _EV +N(unc — erny). (3.19)

Na Figura 3.2, exibimos os parimetros de ordem e o vetor de onda magnético g, como fungao
de J (fixamos g, = 7). No regime de acoplamento fraco, J pr6ximo de zero, a magnetizacao local se
mantém constante com o aumento do acoplamento, ao passo que a polarizacdo de conduc¢do aumenta.
Nessa regido nao ha hibridizacdo, e portanto, ndo ha o efeito Kondo. Na regido entre J ~ 2,8 e
J ~ 3,0, hd uma competi¢do entre o magnetismo e o efeito Kondo. Acima deste intervalo o efeito
Kondo destréi a magnetizagdo. O vetor de onda, Figura 3.3 mostra que a fase ¢ AFM na regido acima
de J=2.8.
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Figura 3.2: Monocamada com n,=0,9 . Parametros de ordem em funcao de J.
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Figura 3.3: Monocamada com n.=0,9 . Vetor de onda magnética Q, /7 como fungio de J para Q, = 7.
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3.2 Modelo da Rede de Kondo em uma bicamada

Agora vamos considerar o modelo da rede de Kondo em uma bicamada. Seguindo o mesmo

procedimento adotado na primeira se¢do deste capitulo, a Hamiltoniana € expressa como,

H = Hpop + Hiondo, (3.20)
onde,
Hpop = ;(&( — ) (Cj;kTCAkT + C;kTCBkT)
+ ;(SHQ —u) (CLHQ 1CAR+QL T C;HQ ¢CBk+Q\L)
_t2§, (CkaTCBkT + CngCAkT + ijk+Q¢CBk+Q¢ + C£k+Q ¢CA1<+Q¢)
+&f Zk: (f /IkaAkT +f Zk+Q JJakvQL + ;ka Bkt T+ f) ;k+Q 1 Bk+Q¢)
+2N(ncp —€pny) (3.21)
e
Hyondo = — (JAm (fi Akt SAk+QL T fi AkrQufaKt) JpmP (£} Bt BR+QL T+ £ Bk BK) )

1

24

Z (—l—JAmf CARtCAK+QL + CAk+Q¢CAkT) + JBmf(chTch+Q¢ + ch+Q¢chT
k

| =

3JaVa # t t t
) (cAkaAkT F CakrQufak+QL Tt Sk Q) CAk+QL T SarrCakt
k

3J8VE i t i i
4 ; (chTkaT T o QU /BR+QL T Tai QU CBR+QL T kaTCBkT)

JAVA i i i ¢
T Z (cAkaAIH—Qi T CarQufart T far g cart + fakyCak+Ql

Z (CBka Bk+Q| T CBk+Q¢f Bt + /5 Bk+Q| Bk T /4 BK1CBR+QL

1
Sva_lyny o am)

1
_V’A)+JBN(m?mf—|—2 5

3 2
Zyr—
)

—|—JAN(m‘}mf + 5

Na equacdo 3.21 acrescentamos um potencial quimico i para a banda de conducao e um potencial
quimico &y para os momentos locais.
Escrevemos a Hamiltoniana na forma matricial usando uma base de espinores de Nambu, ¥’ =
T T i i i i i i
(€At Cakrqp fake fak+QLs CBktr Cpk+QL Bkt [BK g )» de tal forma que,

Hyr = Hyop + Hiondo = PO + cte. (3.23)
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onde
&— U ZJAm‘} AL %JAV'A
%JAmf E&+Q— U ZJAV/A %JAVA
%JAVA %JAV/A Er —%JAm‘
1 1 A
o Z ZJAV/A ZJAVA _ZJAmc Er
” —t, 0 0 0
—t, 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0

Nesta equacdo, a constante é dada por,

—t,

0

0

0
&— U
%JBm?
2J5Vp

J8V'p

0
_tZ
0

0

%JBm?

&+Q — M
1J8V'p

215Vp

1

3
cte. = —|—JAN(m‘;\cmf +2Vi- —V/i)

3 1
+JgN(mm? + ivg -3

2

2

V'3)+2N(not —npey).

0
0
0
0

?TJBVB
1J8V'p
€f
— %]Bmf

o o o O

$J8V'p
%JBVB

1 B
—EJBmC

ef
(3.24)

(3.25)

Para verificar como a polarizagdo em uma camada afeta a polarizacdo na outra camada, calcu-

lamos os parametros de ordem variando J4 com Jp fixo, Figuras 3.4 e 3.5. Vemos que quando J4

se aproxima de zero a polariza¢do na camada A vai a zero, e portanto, ndo ha efeitos de inducio na

polarizacdo. Nessa regido ndo foi observada hibridizacdo. A polarizagdo local para as camadas A e B

tem seu valor fixo 0,5. O vetor de onda varia com J4 em uma fase incomensuravel do tipo Q = (7, q).

Agora estamos aptos a considerar o estudo do modelo Kondo-Hubbard atrativo em uma bicamada,

o que faremos no préximo capitulo.
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Figura 3.4: Pardmetros de ordem como fung¢do de J4 /Jp paraJp =2,6 e 1, = 1.
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Figura 3.5: Vetor de onda Q, /7 como fungao de J4 /Jp com Jp=2,6 e t; = 1,0.
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4 Modelo Kondo-Hubbard Atrativo

Nos capitulos anteriores analismos o emparelhamento dos elétrons itinerantes e a presenca dos
momentos magnéticos localizados em etapas necessarias. No entanto, os carbetos de boro apresentam
supercondutividade fortemente influenciada pela presenca dos momentos locais, ver Figura 1.5. Por-
tanto, para melhorarmos nosso tratamento com relacdo aos carbetos de boro, vamos estudar o modelo
Kondo-Hubbard atrativo [29] sobre uma estrutura de camadas, o que nos permitird estudar a atuacao

que os momentos locais tem sobre o emparelhamento eletronico.

Visando aprimorar a modelagem dos carbetos de boro R7;B,C, analisaremos o emparelhamento
eletronico na bicamada e a presenca dos momentos locais concentrados em uma das camadas. Na ca-
mada equivalente ao plano 7B, fizemos o termo de Hubbard diferente de zero, e na camada equivalente
ao plano RC, fizemos o termo de Kondo diferente de zero e o termo de Hubbard aproximadamente
zero. Com isto, observamos o comportamento dos pardmetros A, m., Q e my com os termos de Kondo
e Hubbard.

Estudaremos o modelo Kondo-Hubbard atrativo através de uma aproximacao de Hartree-Fock em
uma rede quadrada. O capitulo esta dividido em duas se¢des: uma para a monocamada e outra para a

bicamada.

4.1 Modelo Kondo-Hubbard em uma monocamada

Vamos considerar o modelo Kondo-Hubbard atrativo em uma monocamada na rede quadrada,

com a Hamiltoniana dada por,

H = Hyyp + Hiondos 4.1)
com
Hiondo = —1 Y, (ChoCRio +ChigtRa) +J Y. Sk Sk, (4.2)
(RR),c R
(]
Hyy = —U §nRTnR I (4.3)

Repetiremos os mesmos procedimentos ja descritos nos capitulos anteriores: para fermionizar os
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operadores S usamos as equacdes 3.2 e 3.3; fazendo uma aproximagdo de Hartee-Fock descrita nas
equagdes 3.4 e A.6; e aplicando uma transformada de Fourier definida nas equacdes 3.14 e 3.15, a

Hamiltoniana pode ser escrita como,

Un
H:Z|:(£k—‘u—7> CltTCkT
k

+ &+Q — U — 7 Ck+Q¢Ck+Q¢ + T —Um, (CkTCk‘FQi —|—HC)
Jm

—A(cpych +H.c) = 7‘ (hifirqu +H.c.) + (i fur + Fis o furol)
3 JV'
+ZJV(CIT(TfkT +ep qufieouHH.c)+ T(C;;Tfk+Q¢ +ep s qufir +H-C-)]
3 1 Un? A
+JN(mpm+ EV2 _ 5\//2) +N(une —gnyg) +N (Tn —Um?+ U) . 4.4)

Como vimos no Capitulo 3, as hibridizacdes 3.9 e 3.10, competem com a supercondutividade.
Nosso interesse € analisar a influéncia dos momentos locais sobre o emparelhamento eletronico. As-
sim, vamos nos limitar a regido onde ndo h4 competi¢do entre o efeito Kondo e a supercondutividade,

ou seja, faremos V = V/ = 0. Além disto, fixaremos Q, = 7 e a componente Q, poderd variar.

Para garantir que estamos encontrando as solu¢ds mais estdveis, minimizamos o funcional da

energia livre de Helmholtz F' em termos dos parametros A, m., my, U, €f, n. € Q) impondo a restri¢ao,
8_F B oF B oF B 8_F B
oA/ \om./ \oms/ \ou/
oF oF oF
2N = ={(—>)Y=0. 4.5
()=o)~ (7 @5

Na Figura 4.1, exibimos o comportamento dos pardmetros de ordem A, m. € my como fungdo

de J para a monocamada. Vemos que a polariza¢do de condugd@o aumenta com o valor de J e que o
pardmetro A diminui com o mesmo. Na Figura 4.2, exibimos os pardmetros de ordem A, m. € my
como funcdo de U. O parametro A cresce com o valor de U, enquanto que m, diminui com 0 mesmo.
Concluimos que mesmo nos limitando a regides onde nao ha hibridizacao, o termo de Kondo afeta o
emparelhamento eletronico assim como o termo de Hubbard influencia a polarizacdo. Com isto, na

proxima sec¢do, analisaremos como a estrutura de camadas poderd afetar o modelo.
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U=2.0
n =10
e

T T | T T

0.5 + = n s mwesse s s s s s sommmmras oma s wmaoara o wa wxom s ae e .
- ¢
0’4 _ P l'l‘lf _
A

0.3 |
02 -
0.1 |

0 I | I | I
0.5 1 L.5 2

Figura 4.1: ParAmetros de ordem como funcao de J.

4.2 Modelo Kondo-Hubbard em uma bicamada

Nesta sec¢do estudamos o modelo Kondo-Hubbard atrativo em uma bicamada na rede quadrada.

A Hamiltoniana do modelo € dada por,

H= Z —t Z (CJ(;RGC(XR/G + C:;R/O-CaRG) +JZSfo : SQR - UZ"aRT”aR¢
o (RR'),0 R R

—I Z (CIZRGCBRO' + CTBRO-CARG)y (4.6)
R,o

onde 7, € o acoplamento entre os planos e & € referente as camadas A e B.

Vimos no capitulo anterior que nao hé efeito de indug¢do na polarizagdo devido ao termo de Kondo.
Portanto, faremos a polarizacdo na camada A igual a zero pois, assim, diminuimos o nimero de
campos efetivos. Além disto, como pretendemos modelar os carbetos de boro, vamos fazer com que

somente a camada B tenha elétrons do tipo f.

Desta forma, fermionizando os operadores S usamos as equagdes 3.2 e 3.3; fazendo uma apro-
ximacao de Hartee-Fock descrita nas equacdes 3.4 e A.6; e aplicando uma transformada de Fourier

definida nas equacdes 3.14 e 3.15, a Hamiltoniana torna-se,

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAU{ 30 Grupo L.F.N.E.



4.2 Modelo Kondo-Hubbard em uma bicamada 4 Modelo Kondo-Hubbard Atrativo
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Figura 4.2: ParAmetros de ordem como funcao de J.

Ugn Ugn
H=Y, { (8k M- %) CJ&kaakT + (€k+Q —H- %) C:rxk+QLCOtk+Q¢
Kk,
too 321y
—Aa(CoriCory TH-.)| +2IN(mpme+ EV - EV )

JBm JBm
"’% |: ( > L _ UBmc) (CngCBk—O—Qi +H'C'> < (kaTka—O—QJ, +H.c. )

+er(fe St + flzk—kQ\LkaJrQ\L)} +2N(une — &ny)

JgV'
+ Z [ JBV ( CBmekT + CBHQ JekiQutH.c.)+ 4 (C;kaBk+Q¢ + C£k+Q ey +H.c -)]

+ t UA”% UBn%; 2 Al% AZ
—12 ) (ChriCBKt + ChrsuCBR1QL T H.c.) +N 1t~ (UatUgyme + 22 AT %)
k

Em seguida, escrevemos a Hamiltoniana na forma matricial usando uma base de espinores de Nambu
com doze componentes descrita no Apéndice D. Para garantir que estamos encontrando as solucdes

mais estdveis, vamos minimizar o funcional da energia livre de Helmholtz F em termos dos parame-
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tros Ay, Ag,me,myp, €, ne € Oy impondo a restrigio,

JF\ JOF\ JOF\ JOJF\ _

8AA - aAB N 8mc - 8mf N

JoF oF oF oF

_ = P — = _— = - - O. (4'8)

u der an, 20y

Como podemos constatar nas Figuras 4.3 e 4.4, h4 uma mudanca de regime nos parametros de

ordem, indicando uma transic@o de fase nessa regido. Na Figura 4.5 exibimos as polariza¢des como
fungdo de Uy para alguns valores de Jg. Vemos que Uy diminui o valor da polarizacdo. A Figura 4.6
exibe as densidades eletronicas das camada A e B. Os elétrons migram da camada B para a camada A
a medida que Uy cresce. Construimos um diagrama de fase para Jp x Uy com Ug =0, 1, Figura4.7. O
diagrama apresenta uma fase magnética comensuravel com vetor de onda Q = (7, ) dividida em duas
regides distintas: uma AFM e uma AFM+SC. Para Jp > 1,0, a regido onde existe supercondutividade

€ muito pouco afetada pelo valor de Jg. No entanto, para Jp < 1,0 a supercondutividade torna-se cada

vez mais acessivel, com valores menores de Uy.

Em sintese, concluimos que mesmo na auséncia das hibridiza¢oes (V = V' = 0), hd uma compe-
ticdo entre a supercondutividade e o ordenamento magnético, uma vez que o termo de Hubbard afeta
a polarizacao e o termo de Kondo influéncia na supercondutividade. Além disto, constatamos o efeito

de indugdo da supercondutividade mesmo com a presenca dos momentos locais.
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Figura 4.3: Ay x U4 com Up = 0,1 para alguns valores de Jp.
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Figura 4.4: Ap x Uy com Ug = 0,1 para alguns valores de Jp.
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Figura 4.5: m; x Uy com t, = 1,0 para alguns valores de Jp.
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Figura 4.6: (n‘? e nf) x Uy comUp=0,1eJg=0,45.
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Figura 4.7: Diagrama de fase Jp X Uy com Ugp = 0, 1. A linha representa uma transicao de primeira
ordem separando a fase AFM da fase AFM+SC.
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5 Conclusoes e Perspectivas

Embora exista uma literatura consideravel visando entender a coexisténcia entre supercondutivi-
dade e ordenamento magnético nos carbetos de boro, ainda nao hd uma teoria totalmente estabelecida,

fundamentada em primeiros principios, para a compreensdo deste fendmeno.

Paiva et al [22], analisaram o modelo de Hubbard atrativo em uma super-rede sobre uma perspec-
tiva unidimensional. A influéncia da interagdo dos elétrons itinerantes com os momentos locais nao
foi considerada. O principal resultado obtido, em comparacdo com o experimento, € a possibilidade

de prever que tipos de carbetos de boro poderiam tornar-se supercondutores.

Visando estudar os ordenamentos magnéticos possiveis dos carbetos de boro Costa et al [14],
analisaram o modelo da rede de Kondo dentro de uma aproximacdo de Hartee-Fock, em uma aborda-
gem de um ordenamento espiral magnético, em trés dimensoes. Os resultados mostram, entre outras

coisas, que existem fases magnéticas coexistindo com o efeito de blindagem eletronica.

Bertussi et al [29] estudaram a influéncia dos momentos locais e do emparelhamento eletronico
através do modelo Kondo-Hubbard atrativo em uma dimensao usando o método DMRG. Obtiveram
um rico diagrama de fase onde supercondutividade e ordenamento magnético podem coexistir para
uma enorme variedade de parametros. O modelo Kondo-Hubbard atrativo mostra-se adequado em

modelar a fisica essencial por trds dos carbetos de boro.

Como foi descrito em [22] e em trabalhos experimentais [3, 4], a estrutura de camadas tem um
papel essencial na modelagem dos carbetos de boro. Portanto, visando compreender como a distri-
buicdo de camadas influencia na supercondutividade e ordenamento magnético, analisamos o modelo

Kondo-Hubbard atrativo em uma bicamada.

Observamos os efeitos de indu¢do do modelo de Hubbard e Kondo separadamente. Para o modelo
de Hubbard a presenca de elétrons emparelhados em uma camada induz a formacdo de pares na
camada adjacente. Por outro lado, a polarizacdio em uma camada ndo induz polariza¢do na camada
adjacente. Por fim, consideramos a presenca dos efeitos do emparelhamento eletronico e da interacao
dos elétrons itinerantes com os momentos locais. Fixamos termos de Hubbard distintos para ambas as
camadas e o termo de Kondo presente somente em uma delas. Na camada equivalente ao plano RC, o

termo de Hubbard € fixado aproximadamente zero e o termo de Kondo diferente de zero. E na camada
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equivalente ao plano TB, hd somente o termo de Hubbard. Dentre os valores trabalhados, observamos
a presenca de duas fases: ambas com um ordenamento do tipo AFM e com supercondutividade apenas
em uma delas. Observamos que como o magnetismo e a supercondutividade residem em camadas
diferentes, os efeitos do termo de Kondo sobre os parametros de ordem sdo bastante atenuados em
comparagdo com a monocamada. No entanto, a indu¢cdo no emparelhamento eletronico observada

pelo termo de Hubbard continua sendo significativa mesmo na presenca do momento local.

Nesta dissertacdo estudamos o modelo Kondo-Hubbard atrativo sem considerar a presenca das
hibridiza¢des. Elas sdo importantes quando hd um forte acoplamento entre os elétrons itinerantes
e os momentos locais, como acontece em materiais com o comportamento de férmions pesados.
Portanto, uma das perspectivas do nosso trabalho € analisar também o comportamento do modelo

Kondo-Hubbard atrativo considerando as hibridizagdes.
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APENDICE A - Aproximacdo de Hartree-Fock:
Modelo de Hubbard

Em aplica¢des praticas de segunda quantizagdo, muitas vezes necessitamos calcular médias de
longos produtos de operadores de criacao e aniquilagdo. Porém, precisamos colocar estes produtos em
uma forma quadratica para podermos escrevé-los como matrizes. Isto € feito através da aproximagdo
de Hartree-Fock. Consideremos uma Hamiltoniana que € dada pelo produto de dois operadores Hsp =
AB, entdo a aproximacdo de campo médio € feita considerando o operador como sendo seu valor

médio mais um desvio d. Assim temos,

dy=A—(A),
dg =B —(B), (A.1)
€ portanto,
dadp = AB — B(A) —A(B) + (A)(B), (A.2)

desprezando o termo com o produto dos desvios temos a Hamiltoniana de Hartree-Fock para Hyp,
Hap ~ Hyjy = A(B) +B(A) — (A)(B). (A.3)
Este procedimento € bastante simplificada pelo teorema de Wick [15, 16]. De acordo com este te-

orema o produto de um niimero par de operadores pode ser reescrito com a soma de todas as possiveis

contragdes entre os operadores. Por exemplo, para um operador qudrtico, temos que

CZTCiTCLCii A c}}ciﬁcacﬁ) + <C7TciT>CLci¢ — <cl.TTc,-T) <Cj¢ci¢>
.t
+C1TTCi¢<Ci¢CiT> + <chcl.1>c,¢c,-¢ - <cl.TTc:.l) (cijcit)
_ <CjTCii>cZ‘lCiT — <C;r¢CiT>CjTCi¢ + <CZ'-TCZ¢> <CLC,‘T>. (A4)

Com isto, vamos tratar o termo de Hubbard,
Hhub = _UZCZTCI'TCLCW’ (AS)
i

fazendo uma aproximagdo de campo médio A.4 e uma transformada de Fourier 2.2 a equacdo A.5 é
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transformada em,

n % n n
Hy,, ~— Z {( +m >cik¢c*k¢+ <§—mz> cl'(TCm— (5 —i—mZ) (E_mz>

k

— (m* —im")c" K Okt — (" + imy)clzc_ki + (m* +im”) (m* — im”)

A P A’
+ 7 (ckycrt + ey ) — Tk (A.6)
onde definimos as magnetiza¢des médias por sitio da seguinte forma,
~ 1 ; A7

e =5 (<CR¢CRT> + <CRTCR¢>)a (A7)

i
my = > ({epyery) = (e crp); (A.8)

1
m; = 5 ({epyery) — (cgyery)). (A9)

No Capitulo 2 trabalhamos o caso em que nao hé orientagcdo magnética média preferencial, por-

tanto, fazendo m* = m¥ = m* = 0 desta forma ficamos com,

NUn* = NA?
Hip = ——chccko 5) (chyely +entens) + 5+ 7 (A.10)
k,o

Finalmente, para podermos garantir que estamos encontrando as solu¢gdes mais estaveis devemos
impor que as derivadas da energia livre em func@o dos parametros de ordem sejam zero, ver Apéndice
B.
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APENDICE B - Teorema de Feynman-Hellman

Neste apéndice vamos enunciar o teorema de Feynman-Hellmann e faremos uma rdpida demons-

tracdo, para um maior rigor ver a Referéncia [30].

Considere uma Hamiltoniana H com autovetores |y(A)) e com autovalores E; que dependem de

um parametro arbitrario A. Ento,

Hly(4)) = Ez|y(4)), (B.1)
(v(A)ly(A)) =1. (B.2)
Assim temos que,
dE, d B
= (i w) = (B.3)
. dH) dy dy
= (‘V|W|‘l’>+(W’Hx|ﬁ>+<ﬁ|Hll|W>- (B.4)

Assim, os ultimos dois termos da equagdo B.4 sdo

Wit )+ (Y ) = B2 (w) w(a)) =0 ®.5)

E finalmente ficamos com a equacdo que resulta do teorema de Feynman-Hellmann,

dEj dH),

—= = (y|—=w). B.6

AT (B.6)
Por exemplo, vamos supor que desejamos minimizar a energia livre de Helmholtz, em relagdo a um
pardmetro arbitrario A. Como estamos trabalhando usando segunda quantizacdo nossa energia livre

fica,
F=—KgTY In(1+eP%). (B.7)
k

Derivando em relag@o a A,

_ﬁe*ﬁsk @
| Te P | \an ) (B5)
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agora usamos a relagcdo B.6,a derivada mostra-se como

dF dH
- Z<Wk|d_;"//k>f(ek)v (B.9)
P

sendo f (&) a fungiio niimero d particulas da estatistica de férmions.

Concluindo, podemos dizer que o Teorema de Feynman-Hellman relaciona a derivada, em A, da

energia total com o valor médio da derivada, também em A, da Hamiltoniana.
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APENDICE C - Modelo da rede de Kondo aproximacéo
de Hartree-Fock

Neste apéndice faremos uma aproximagao de campo médio para o modelo da rede de Kondo.

Usando as relacdes 3.2 e 3.3 o produto interno S/ - S¢ pode ser escrito em termos de operadores

quérticos,
S-S =488 +8/85+ 8!8 =
vy (+ B P+ e
(LA = 1T (Efer = cley)
LR 1) e = clen)). <1

Fazendo a aproximacao de Hartree-Fock para colocarmos C.1 em termos de operadores quadraticos,

ficamos com,

C C C 1 X X 1 X X 1 X X
SI¢ m SI(SE) +SE(ST) = (ST (S5) + S VAWV + S (VAVE = (Vv
1 1 1 1 1 1
S VWV + S VAVE = S VI VE) = SUVaVE = S(VAVE+ S (VANVE)
1 1 1
—SVEWP =S (VAWV+ S VRV, (C2)

€ para as componentes X € y temos,

S5+ 8]y~ SL(SS) +S5(SL) — (SL)(Se) + ST (S5) +S5(S]) — (S (S5)
HVEVEH(VAVE = (VAVE) = (VOV = (V) (V)), (C.3)
onde definimos,
1 .
V=V = 5 Y chlapfs, (C.4)
o,f=+
1
Ve=Vi=2 Y ci0upls. (C.5)
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Assim, somando C.2 com C.3 o produto interno C.1 fica,

S/ -8~ S/ (S) +(8)) -8 —(8/) - (8°) +%<Vf> -VC+%<VC> Vi— %(Vf> (Ve)
S Ve VRS o)

Substituindo C.6 na 3.1, obtemos a Hamiltoniana de Hartree-Fock,

Y (Vi (V) + (V) - V)

1

N~

Hur = —t Y (clycjo+clocio) +IY.(S]-(S5)+ (ST) -85) +
(i.),0 i

=S DR+ VAV — 3 BVE - 7)+ 5 BV I L6 85 €D

1

UNIVERSIDADE FEDERAL DO PIAU{ 43 Grupo L.F.N.E.



44

APENDICE D - Modelo Kondo-Hubbard atrativo

Neste apéndice, exibiremos a Hamiltoniana principal desta dissertacio. A Hamiltoniana do mo-

delo Kondo-Hubbard bicamada € deifinido como,

H= Z —t Z (CLRGCOCR’G + CZCR/GCotRG) "’JZS?):R : SQR - UZ”aRT”aR¢
o (RR'),o R R

Iz Z (C/ZRGCBRG + CngRoCARG), D.1)
R«

onde o refere-se aos indices A e B das respectivas monocamadas.

Vamos fermionizar os operadores S usamos as equacdes 3.2 e 3.3; fazemos uma aproximacao de
Hartee-Fock descrita nas equagdes 3.4 e A.6; e aplicando uma transformada de Fourier definida nas

equacdes 3.14 e 3.15. Escrevemos a Hamiltoniana na forma matricial usando o espinor de Nambu,

T (pf i i i i i
Y= (CA](T7 CA*ki7CAk+qJ,7 CA—k—qt> CBkT7CBfk¢7CBk+q¢7 CB*quTmfékTvfB*kJ,7ka+qJ,afB*k*qT)7

(D.2)
Assim, podemos escrever a Hamiltoniana,
Hyp =Y WA+ cte. (D.3)
k
onde 77 é dado pela equacdo D.5 e a constante é escrita como,
BB, 3,2 Llop
cte. = +2JgN | mpm; + EVB - EV B | +N(4un. —2¢&pmy)
UAVL% A‘% AN2 Uan A% B\2
N —=+-2-U, 2N —=+-2-U
+ ( 4 +UA A(m2)” ) + 1 +UB B(m;)
+Y (26— +26_k —2fis — 2fip+2¢5) . (D.4)
k

€ [La - ‘u,—f—%U(xna
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