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Introduccion

El fenémeno de la superconductividad fue descubierto por el holandés Heike Kamerlingh
Onnes cn el afio de 1911. A partir de entonces el sueiio del movimiento perpetuo se pudo
palpar en los anillos a través de los cuales flufa una corriente eléctrica sin oponer resistencia
alguna.

La superconductividad se define como la conduccién perfecta de corriente eléctrica y el
blindaje total a campos magnéticos externos, esto es, un superconductor se comporta como
un conductor y un diamagneto perfecto. Este fenémeno ha dado lugar a revoluciones tanto
en el aspecto experimental -en cuanto a la gran cantidad y diversidad de aplicaciones- como
en el tedrico - en cuanto a los nuevos conceptos y procesos que ha sido necesario establecer
para explicar ¢l fenémeno.

La explicacién adecuada del fenémeno de la superconductividad se formulé en el afio
de 1957. La teorfa BCS (dcsarrollada por John Bardeen, Leon Cooper y Robert Schrief-
fer) asume la existencia de una interaccién atractiva entre los electrones mediada por la
red iénica del material, por lo que sc tiene que la conduccién en estos materiales se da a
través de electrones aparcados llamados Pares de Cooper. Esta teorfa junto con el trabajo
de Abrikosov sobre los superconductores, explican a partir de primeros principios éste fens-
meno, ¢l cual cra hasta entonces, caracterfstico de malteriales a bajas temperaturas, siendo
éstas no mayorcs de 23K. Por esto, se recibié con gran sorpresa ¢l descubrimiento en 1986
de nucvos materiales superconductores llamados cupralos, cuyas propiedades, en especial
sus temperaturas criticas, que son mucho mayores que las esperadas y hasta entonces cono-
cidas, no pudicron ser justificadas por las tcorfas establecidas, las cuales se vieron rebasadas
abruptamente.

Muchas han sido las propuestas para alcanzar un entendimiento de la superconduc-
tividad de altas temperaturas criticas. Se puede hablar en general de dos grandes grupos:
modelos que retoman la teorfa BCS con modificaciones menores y modelos que proponen
algo fuera del contexto de BCS.

Durante los afios que han transcurrido desde ¢l descubrimiento de los materiales super-
conductores de alta temperatura, se han rcalizado grandes esfuerzos tanto experimentales
como tedricos que han ayudado a comprender estos nuevos materiales superconductores.
Sin embargo, atin quedan preguntas esenciales por responder, por ejemplo jcudl es (o cudles
son) los mecanismos responsables del aparcamiento de los clectrones?

Con estos antecedentes, se propone desarrollar en esta tesis un anélisis de algunas de las
propiedades de los materiales superconductores de alta T, a través de un modelo basado en
cl estudio de un gas bidimensional de electrones. Como se sabe, un pardmetro importante en



la teorfa BCS cs el pardmetro A, que caracteriza la intensidad de la interaccién electrén-fonén
de los pares de Cooper y cuyos valores son menores a 0.5, por lo cnal se dice que se tiene
un acoplamiento débil. A fin de que ¢l modelo cmpleado permanczea dentro del contexto
de la tecoria BCS, se tomardn en cuenta valores del pardmetro en el limite mencionado.

Se trabajard con el grupo de los cupratos superconductores, lamados asf por la presencia
de planos de cobre y oxigeno, el cual ha sido uno de los que més trascendencia ha tenido
tanto desde el punto de vista teérico como en el campo de las aplicaciones. Una de sus
principales caracterfsticas es que son materiales en los cuales la conduccién en el estado
superconductor es anisotrépica debido a su estructura de capas; csto permite hablar de
los cupratos superconductores como sistemas cuasi-bidimensionales, por lo que un modelo
bidimensional del gas de electrones es aplicable en esta situacién.

Para entender el origen de la superconductividad de altas temperaturas y otras propieda-
des anémalas cn los cupratos superconductores, se revisardn algunas de su propiedades més
importantes observadas experimentalmente.

Una de las estrategias que se ha empleado a lo largo de todo este tiempo, es la de
apoyarse en la buisqueda de correlaciones entre las propiedades de los -estados normal y
superconductor y ¢émo varfan éstas al cambiar algunas de las propiedades bésicas de estos
materiales como, por ejemplo, la concentracién de portadores, lo cual se ha hecho a través de
la sustitucién o introduccién de otros elementos en el compuesto superconductor. También
se ha tomado en cuenta la separacién interatémica, la cual se puede modificar al aplicar
presién a los materiales. En particular, esta técnica ha ofrecido resultados muy interesantes
ya que se ha observado un incremento importante en la temperatura critica al aumentar la
presién.

Se ha encontrado ademds, que otra de las caracterfsticas de estos nuevos materiales
cs que tienen una cstructura de bandas compleja, lo que genera un traslape miiltiple de
las mismas. Tomando ecsto en cuenta y, dado que ¢l modelo que se presenta en este trabajo
pretende ser sencillo, se propone tomar en cuenta el traslape de dos bandas, lo cual permitirg
encontrar una ecuacién para la temperatura critica de los cupratos y que ademsés se podr4
relacionar con cfectos obtenidos al aplicar presién.

Para ilustrar y verificar la validez del modelo propuesto, se trabaja con el cuprato
superconductlor Y BayCusOg (Y124), material para el cual se realizaron cdlculos especfficos
de algunas de sus propicdades. :

Literatura més cxtensa sobre el fenémeno de superconductividad se ha cxtado en los
trabajos correspondientes a las referencias [1-16] .
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Capitulo 1

Historia de la superconductividad

1.1. Caracteristicas de los materiales superconductores

Hacia el afio de 1900, muchos de los gases raros ya habfan sido licuados, permitiendo la
exploracién de las propicdades de los materiales en el intervalo de temperaturas de algunos
cuantos kelvins. IEn el laboratorio de Heike Kammerlingh Onnes, en leiden, Holanda, se
llevaron a cabo cstudios de la resistividad eléctrica de los metales como funcién de la tem-
peratura, teniendo en mente que podrfa suceder una de las siguientes tres posibilidades:
a) los electrones se congelarfan, lo cual harfa que el metal tuviecra un comportamiento ais-
lante, b) los defectos cn el cristal dispersarfan a los clectrones resultando una resistividad
residual atn a la temperatura de cero kelvins y ¢) la resistividad disminuirfa lentamente a
cero conforme la temperatura se acercara al cero absoluto. En 1911 Kammerlingh Onnes,
empleando un bafio térmico de helio lfquido, descubrié que la resistencia del mercurio se
reduce suavemente al disminuir la temperatura, pero a partir de una temperatura de 4.15
K la resistencia se reduce a cero abruptamente. Este comportamiento se observé también
cn otros metales y Onnes llamé a este fenémeno superconductividad.

La gran cantidad de materiales superconductores encontrados a partir de 1911, hizo
necesaria su clasilicacién de acuerdo a las propiedades observadas. Por medio de varios
experimentos se logré caracterizar a estos materiales a través de un conjunto de pardmetros
comuncs e intrinsecos a cllos. Los pardmetros m4s importantes son: la temperatura critica,
Te, que es la temperatura méxima a la cual un material es superconductor, en ausencia de
campos magnéticos; el campo magnético critico mdximo, Hy, definido a una temperatura de
0K, es valor méximo de campo magnético que resiste el material, arriba del cual se picrde el
estado superconductor; 1a densidad de corriente critica maxima, Jo, se define igualmente a
la temperatura de 0K y es la densidad de corriente méxima que soporta un superconductor
antes de que el material alcance ¢l estado normal.

Para un superconductor, Onnes encontré que una corriente eléctrica que circule por
cl material, a una temperatura menor que 7%, se manticne en €l sin necesidad de aplicar
un voltaje. En ¢l caso del mercurio, la temperatura critica es de 4.15K. Si el material
superconductor se coloca en un campo magnético, sc manticne el estado supeconductor
hasta un valor umbral 7/, de la induccién magnética mientras que, para valores mayores, se



destruye cl estado superconductor. Ahora bien, sabemos que cargas eléctricas en movimiento
generan campos maghéticos y un conductor perfeclto no esté exento de este efecto.

En 1933 Meissner y Oschenfeld descubrieron que si la intensidad del campo aplicado
esté por debajo de un cierto valor critico H, entonces el campo magnético aplicado origina
corrientes superficiales en el material, generando asf un campo que anula por completo al
primero; es decir, las Ifncas de flujo del campo aplicado no pueden atravesar el material;
a esta propicdad caracterfstica se le denominé Efecto Meissner. A partir de entonces sc
definié como material superconductor: un conductor perfecto que presenta el efecto Meiss-
ner, es decir, ¢l material es, ademés de un conductor perfecto, un diamagneto perfecto. Si la
intensidad del campo aplicado alcanza el valor de [, el estado superconductor se destruye.

Adeinds de estas caracterfsticas macroscépicas también son de interés dos longitudes
microscépicas: la longitud de penetracién A, que depende de la temperatura y que estéd
asociada con la capacidad del material para repeler los campos magnéticos aplicados, es
decir, con el efecto Meissner; y la longitud de coherencia &, que es la distancia entre los
electrones del par de Cooper. Siendo la corriente superconductora resultado del movimiento
ordenado de pares de electrones, lamados pares de Cooper. Esta distancia, que también
depende de la temperatura, determina la densidad de la corriente superconductora del
material.

LLos valores de las dos longitudes microscépicas A y € son determinantes en las propiedades
de un superconductor. Se encontré que si A < &, el material presenta un comportamiento
diferente al de un material para el que A > £ Por convencién se definieron como super-
conductores tipo I a los materiales para los cuales A < &, y superconductores tipo II a los
madteriales para los cuales A >> £.

Los superconductores tipo I expelen por completo el flujo del campo magnético aplicado
antes de alcanzar el estado normal, ver la figura 1.1; también se les llama superconductores
“suaves” o “puros”, ya que en su mayorfa son metales que sec pueden obtener con un alto
grado de pureza. Los valores de las temperaturas criticas de los superconductores Tipo I
son bajos, estando entre “0,01K y 10K. Los valores de la longitud de coherencia £ son
de algunos miles de angstroms mientras que los de la longitud de penetracién A adquieren
valores de cicntos de angstroms; e, A < &.

En el caso de los superconductores tipo II se encontré que responden en forma distinta
al ser sometidos a un campo magnético, ya que se presenta un comportamiento intermedio
entre los estados normal y superconductor, el cual estd delimitado por la existencia de dos
campos criticos maximos, ey y Heo. Esto es, para H < Hg el material presenta el efecto
Meissner y para Mo < I < Hg existe una cierta penetracién del campo, sin romper el
estado superconductor; mientras que para /4 > He el estado superconductor se destruye.
Ver figura 1.2.

Para valores de /] entre fl¢y y Heg se forman en el material regiones que son superconduc-
toras y regiones cn estado normal al mismo tiempo. Para los materiales superconductores
tipo Il el estado de minima energfa corresponde a aquél en el que existen fronteras que
scparan cl estado normal del estado superconductor en el interior del material, esto se da
ya que el campo penetra en el material, de forma inhomogénea, perforando pequefifsimos
filamentos regularmente espaciados, tal arreglo corresponde al estado de mfnima energfa del
material, Figura 1.2,
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De entre todas las caracteristicas de los materiales superconductores que han sido men-
cionadas, la temperatura critica es quizds la mds importante desde un punto de vista préc-
tico, ya que desde 1911 el refrigerante de mayor aplicacién en ¢l uso de superconductores ha
sido el helio liquido, cuya temperaura de licuefaccién es de aproximadamente 4K, asf que
encontrar materiales cuyas temperaturas criticas sean més altas, permitirfa el empleo de
mualeriales refrigerantes que no implicara una gran infraestructura como la que se requiere
para la obtencién del helio liquido.

Con lo anterior se tiene un conjunto de propiedades observadas como resultado de expe-
rimentos y, por supuesto, la inquictud por explicar estas propiedades dié origen a distintas
teorfas que explican uno u otro aspecto. Es necesario tomar en cuenta que en las primeras
décadas del siglo XX la teorfa cudntica apcnas estaba siendo construida y comenzaba
a ser aplicada, por lo que las primeras teorfas sobre superconductividad eran clésicas y
explicaban sélo algunos aspectos del fenéineno. Sin embargo, el desarrollo paralelo de la
mecdnica cudntica permitié identificar el cardcter cudntico de este fenémeno, lo que dié
lugar a una nuecva teoria, bésica y completa, para entender la supercondutividad de bajas
temperaturas.

1.2. Modelo de London

Una de las principales Leorfas es la que presentaron en 1935 los hermanos Fritz y Heinz
London([17]. La teorfa London es clésica y bdsicamente fenomenolégica, y se ocupa de ex-
plicar el efecto Meissner y la conduccién perfecta.,

Los hermanos London retoman de Gorter y Casimir la propuesta de vxsuahzar a las
corrientes cléctricas en un material superconductor como dos flufdos (Modelo de los dos
fluidos, 1934), uno superconductor y uno normal. Se define entonces 1, como la densidad
volumeétrica de cargas superconductoras en ¢l material y n, como la densidad volumétrica
de cargas normales, siendo cl Lotal de cargas por unidad de volumen n = ng+n,. Cuando el
material sc encuentra a una temperatura mayor o igual a la temperatura crftica, la corriente
superconductora es cero, ny(7' = T'¢) = 0. Conforme la temperatura disminuye, el valor
de n, aumenta, esperando que a una temperatura de 0K, toda la densidad volumétrica
de cargas sea supcrconductora, ny(0) = n. Entonces, la corriente debida a los electrones
superconductores estd dada por: :

J = —evyn, (1.1)

ydela SLgunda ]ey de Newton, m(dv/dl) = —eE
E——(AJ) s SN L (12)

donde A= m/n..,e ‘ S S Lo
Combinando est.e rcsu]l,ado con ]a ley de Fi araday, V x E = —.c"'l(@B/at;),' se obtiene:

[ch(AJ)+B]-—0 SR e (13)

esta es una ecuacién general pam cualquier metal con densxdad de electrones dc conduc-
c16n 7y y no explica el efecto Meissner; sin embargo, 1os hermanos London se dJeron cuenta.
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que tal oomportam]ento se. pucde explicar si se restringen las solucxones de la ecuac:énr )
anterior a sélo aquéllas para las que: )

eV x (AJ)+B—0 . ?‘ o ay
A esta ecuacién se.le conoce como la ecuacién de London Aphcando el rotacxonal y ‘

utilizando la ecuamén de Ampére, V x B = (47r/c)J 'se obtlenen el mgmente con_]unto de
ecuaciones: : g

VIB. = B/,\2' s ."'('1'.'5)",
V2 = 3/, ‘

donde A% = mc?/dnn.e? es la longitud de penetracxén de London. Las soluciones de
las ecuaciones anteriores son de forma exponencial, asf que si se tiene la superﬁcw de un
superconductor sobre el plano zy y tomando z positiva hacia dentro del superconductor y
el campo magnético aplicado en la dxreccxén z, las soluciones son: R

- B,(0) exp(—:l://\l,) B (1,6) :
B (0)/4m exp(~z/Av),
donde B:(0) es el valor. del. campo magnétxco en la superficie del maternal Ver ﬁg'ura 1.3,

Las soluciones mdjcan que: dentro del’ materlal el campomagnético decac hasta. anu]arse,
descnbxendo asf el efecto Melssncr 8 :

B,
Jll .

v
>

Bz=B;(0)exp(x/ )

Figura 1.3. Dccqii'nicnto del cnmf)q magnéi.ico dentro de un material superconductor,



En ¢l modelo de los dos fluidos de Gorter y Casimir la densidad de corriente total es
J = —e(nyvs+n,vy), donde vy y vy, son las velocidades de las componentes superconductora
y normal respectivamente. Sin embargo, en presencia del efeclo Meissner, vy, = 0, por lo
tanto J = J, = —en,v,. I8 decir, s6lo se tienc una densidad de corriente superconductora,
lo cual indica que el material ¢s un conductor perfecto.

Gorter y Casimir definieron la cantidad x como la fraccién de la densidad de electrones
normales de conduccién y 1 -z como la fraccién que corresponde a la densidad de electrones
superconductores; i.e.: ' '

n

T = na(7) 11—z = n,ng'l‘!

ademds, experimentalmente se encontré que para T fijar.
s D) _ [T

ST ]

de donde et

(L.7)

“por lo tanto,

Sust.ituycn‘d'o“ este valor en-la veci‘ia‘cié‘ de'L r},dpxi para la ]Qngiitud de penetracién se

tiene que:: - SRR

y finalmente:

(1.9)

Al alcanzar la temperatura critica, T° = T¢, el valor de la longitud de penetracién de
London tiende a infinito, lo cual significa que el estado superconductor se rompe. Los valores
que la Teorfa de London predice para A (0) son de entre 100 y 1000A.

La tcorfa de London logré explicar, cldsicamente y basada en los resultados experimen-
tales, cl cfecto Meissner y la conduccién perfecta. Introduce el pardmetro de longitud de
penelracién Aj, y predice sus valores, pero no la relaciona con el campo magnético aplicado
y la ccuacién de London no deseribe la forma en que el mimero n, varfa cn el espacio, lo
cual nos ayudarfa a comprender la transicién del estado normal al superconductor.



1.3. _Teoria de Ginzburg-Landau

Desarrollada en los afios cincuenta, la teoria de Ginzburg-Landau [18] es, al igual que la
teorfa de London, completamente fenomenolégica. Sc construyé sobre la base de la teoria
general de Landau para describir la transicién entre dos fases en un sistema termodindinico.
IBsta teorfa describe con éxito, por ejemplo, las transiciones entre fases cristalinas en un
sélido, por lo cual Ginzburg y Landau decidieron aplicarla a los materiales superconductores,
logrando efectivamente, formular un conjunto de ecuaciones descriptivas de la transicién del
estado normal al estado superconductor.

La tcorfa de Ginzburg-Landau nace dentro del contexto de transiciones de fase cuya
teorfa, como sc ha mencionado, habfa sido desarrollada por el mismo Landau. 51 consider-
aba que cualquicr transicién de este tipo podfa ser descrita en términos de un pardmetro
de orden, como la magnetizacién en el caso del ferromagnetismo. En el caso de la super-
conductividad, Landau propone una funcién de onda ¥(r) como dicho pardmetro de orden,
la cual cumple con que el cuadrado de su amplitud, |¥(r)|?, es la densidad volumétrica
de electrones superconductores en un punto r. Esta funcién debe comportarse de tal for-
ma que |¥(r)|? sca cero arriba de la temperatura de transicién T, y distinta de cero para
temperaturas menores a 7.

Para describir este tipo de sistemas Landau asume que la energfa libre de Helmholtz es
una funcién definida de ns y T, F(n4s,T), que es analitica, por lo cual se puede escribir en
términos de potencias de ng:

Flng, T) = Fa(T) + () + 5B8(T)3 + .. (1.10)

ista funcién debe presentar un mfnimo para ng mayores que cero y 1° < 1%, asi que 8(77)
debe ser positiva para cualquier valor de la temperatura y a(7T") debe cambiar de un valor
positivo arriba de T; a un valor negativo para T' < T, asi que se propone que o = a(l — —)
Yy a 8 como una constante positiva. Como esta teorfa se concentra en el punto de transicién
entre los estados normal y superconductor las Lcmperatuxa.s se toman lo suficientemente
cerca de Ty, lo que permite ignorar los términos en n8 y mayores.

El estado de cquilibrio se encuentra haciendo dF, / dng = 0, de donde se concluye que,
paral < T, :

o+ fng =
con lo que se liene:

T g
ng = —2 o (1 — 2=). (1.11)
B e :
Este resultado es coherente con lo que se habfa obtenido en la ec.(1.8) de la teorfa de

London. Si sc sustituye este valor en la energfa libre de Helmholtz se pucde calcular la
diferencia de energfa enire el estado normal 'y ‘el superconductor:

a?

23

Dado que al aplicar un campo magnétlco sc incrementa la energfa hbre de un super-
conductor en una cantidad AF = H /2/1. ».8e encuentra que el campo magnético critico

AF = .7-',, ~Fo= (1.12)
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' Ho(T) = —\/%‘-a(T) = (1— 7i) (1.13)

Por otra parte, esta teorfa introduce ademsés un pardmetro al que llama pardmetro de
longitud de coherencia de Ginzburg-Landau, &. Este se define como sigue: dado un punto
dentro del material superconductor, ¢l pardmetro de orden ¥(r) varia de tal forma que
[¥(r)]? pasa de ser cero, hasta alcanzar valores |[¥(r)]* # 0 a lo largo de una longitud
caracteristica que es precisamente, la longitud de coherencia.

Las expresiones para cstas dos longitudes, de acuerdo con esta teorfa, son :

Al = ’\’*7(20)(1—17)E (1.14)
1

&0 = o, (—i—t) .

donde AL(0) es la longitud de penetrauén de la teorfa de London, t =T —T¢y £, = E’%
es la longitud de coherencia a T Jwnies la ve]omda.d de Fernn y L. es la constante de
Boltzman. :

Otro pardmetro que se deﬁmé dentr
GL, es el cociente: : :

dgl;‘cv:’ont'exto dek esta te’orfa,:llgmado pz;ré.met;ro de
&

Cuando & < 7 cl superconductor es t)po 1. Hasta cse momento sélo se conocfan super-

(1.15)

conductores tipo I (aunque no con este nombre) y ya antes se vi6é que para estos materiales
AL &porloquek £ % . El caso en que k > 715 no fue apreciado sino hasta que Abrikosov,
en 1957, muestra que esto conduce a la existencia de nuevos materiales superconductores:
los tipo II. Basdndose en el trabajo de Ginzburg y Landau, se demostré que la respuesta
magnética en un superconductor tipo 1I, por debajo de la temperatura critica, depende de
la intensidad del campo aplicado y de la temperatura en la forma en que se sefialé anterior-
mente. 13n la tabla 1 se enumeran algunos de los materiales (y sus valores correspondientes
para A y & ) conocidos hasta 1960, que cran en su mayorfa, elementos de la tabla periédica
y algunas alcaciones metélicas.

La tcorfa de Ginzburg-Landau explica la transicién entre los estados superconductor y
normal, sin embargo, como se aclaré al principio, la descripcién es fenomenolégica, por lo
cual la bisqueda de una teorfa fundamental atin quedaba abierta, ademds se esperaba que
el desarrollo paralelo de la mecénica cudntica contribuyera a la formulacién de la teorfa
deseada. Es importante enfatizar que la teorfa de transiciones de Landau por sf sola cra ya
una gran herramienta que permitfa explicar diferentes transiciones de fase. Su aplicacién a
la superconductividad brindé nuevos conocimientos sobre este fenémeno, los cuales fueron
imprescindibles para continuar la biisqueda de una teoria que explicara no sélo las carac-
terfsticas del estado superconductor, sino también su origen.



Tabla 1. Algunos materiales y aleaciones metélicas conocidos hasta 1960.

Material | T.(K) | &nm) | A(nm)

Cd 0.56 760.0 110
Al 1.18 550.0 40
In 3.41 360.0 40
Sn 3.72 180.0 42
Ta 1.40 93.0 35
Pb 7.20 82.0 39
Nb 9.25 39.0 50

Pb—In 7.00 30.0 150
Pb— Bi 8.30 20.0 200

NbL—-T1% 9.50 4.0 300
Nb— N 16.00 5.0 200
PbMogSs 15.00 2.0 200
VaCGa 15.00 2.5 90
V3S5i 16.00 3.0 G0
NbzSn 18.00 3.0 65
Nb3Ge 23.20 3.0 90

K3Cg0 19.00 2.6 240

1.4. J. Bardeen, L. Cooper y R. Schrieffer

El modelo desarrollado por J. Bardcen, L.N. Cooper y R. Schricfler parte de la existencia
de una interaccién atractiva cntre los electrones de un superconductor. Adn-sin-que se

conociera cudl es la naturaleza de esta interaccién, a partir del modelo de: Debyc, se ha.

podido entender cuél es el mecanismo que permite tal interaccién,

Leon Cooper, en el afio de 1956, demostré que no se puede formar un mctal normal si
exisle una pequefia atraccién entre los electrones. En tal caso, por muy pequeiia que fuese
tal atraccién, los clectrones formarfan pares, cambiando asf las propiedades electrénicas del
metal.

El mecanismo que propuso Cooper para explicar la atraccién entre electrones se puede
visualizar como sigue: un electrén moviéndose en un metal deforma y polariza la red cristali-
na debido a la interaccién eléctrica. Il desplazamiento de los iones en la red hace que el
clectrén se vea rodeado por una “nube” de carga positiva cuya magnitud puede exceder la
carga del clectrén. Entonces este electrén, junto con la “nube” que lo rodea representa un
sistema cargado positivamente, el cual a su vez atracrd a otro electrén que se halle en los
alrededores.

Otra de las observaciones clave que permitié el desarrollo de este modelo fue un resul-
tado experimental conocido como Efecto Isotépico, desarrollado por H. Frshlich en 1950, el
cual aporté la idea de que en la explicacién del fenémeno de superconductividad, la inter-
accién entre clectrones y la red cristalina debe ser tomada en cuenta. Frélich mostré que

9



la temperatura crftica de un superconductor tipo I es inversamente proporcional - ala rafz
cuadrada de la masa de su is6topo, a esto se le conoce como efecto isotépico. Los resultados
experimentales se describfan como:
Te ox M,
donde M es la masa atémica y, & = —:f L::}; es un pardmetro por determinar, Los
primeros experimentos se realizaron con mercurio, dando un resultado de o =0.50-:0.03.

Esto se puede deducir directamente de la teorfa BCS ya que se encuentra que T ~ w,,
y, dado que la frecuencia de Debye se puede escribir como:

E\?
“r~ (37)

donde k cs la constante de la red, se obtiene que 7 o< M3

Aunque el valor del pardmetro « no resulté ser de % para todos los superconductores, el
efecto isotépico sugirié que la corriente que transporta los electrones en un superconductor
no es independiente de la red cristalina, sino que en alguna forma interactia con ella.
Se postulé entonces que esta interaccién podrfa ser causante de una atraccién entre los
electrones del superconductor. No hay contradiccién alguna entre lo anterior y el hecho de
que siendo los electrones partfculas con la misma carga se repelen; ya que en este caso no se
estd considerando dos electrones aislados sino dentro del material, por lo que la interaccién
coulombiana repulsiva entre cllos no cs la tnica. La presencia de un medio puede cambiar
el signo de la interaccién total. Ahora, si la resistencia disminuyera todos estos pares de
electrones sc moverfan en forma coordinada en el material, como un enjambre. '

Las siguientes son las principales propiedades del fenémeno de la superconductlwdad
que explica la teorfa BCS: : .

-Una transicién de fase de 2° orden a una temperatura critica T¢, en ausencia de campos
magnéticos.

-El efecto Meissner-Oschenfeld (3;,, = 0).

-La conduccién perfecta.

-[51 I2fecto Isotépico. e .

-Una variacién exponencial de 1a (.ont,rxbucnén electrémca al calor. especfﬁoo cerca de

Ademzis de lo anterior, el modelo BCS encont,ré una ecuamén _para ca.lcular la l‘c, con-
siderando que sélo se cuenta con la energfa de los fonones de la red para estab]ecer el est,ado
superconductor: : ;

kT = 1140w ye~ FERV

aquf w, es la frecuencia de Debye, N([r) es 1a densidad de estados en el mvel de Fe1 mi
y V es la interaccién entre los electrones del par de Cooper. Esto determina un 1fmite en las
lemperaturas crfticas, prediciendo que la maxima T es de alrededor de 23K. A este lfmite
sc le conoce como la barrera fonénica,
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] éxito del modclo de Bardeen, Cooper y Schrieffer obedecié al hecho de que permitié
explicar, de primeros principios, varios de los aspectos de la superconductividad hasta en-
tonces conocidos. Asi, con el modelo BCS y el trabajo de Abrikosov sobre superconductores
tipo 11, se pensé que la superconductividad estaba descrita por completo. Sin embargo, esto
sc vié superado por los descubrimientos de tres décadas mas tarde.
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Capitulo 2

Modelo BCS

2.1. El problema de Cooper

Como se mencioné en ¢l capftulo de antecedentes, el modelo BCS fue el primer modelo
que explicara, de primeros principios, el fenémeno de la superconductividad [19]. El eje
central de ecste modelo es la formacién de pares de electrones, los cuales se encargan de
transportar la corriente en un material superconductor.

La cxistencia de una interaccién atractiva entre los electrones fuc una idea original de H.
IFrshlich, quien demostré que a través de los fonones de la red iénica de un superconductor,
se pucde gencrar una interaccién atractiva entre dos clectrones, dando como resultado el que
tales clcctrones pueden atraerse entre sf, permitiendo la formacién de pares. Sin embargo
Fréhlich se encontré con dificultades matemaéticas, ya que no pudo aislar el problema ffsico en
forma adecuada. La contribucién de Leon Cooper al modelo BCS fue precisamente delimitar
el problema.

Un aiio antes de la publicacién de la teorfa BCS, Cooper demostré que el estado base
de un gas de clectrones es inestable respecto a la formacién de pares de electrones ligados
{20]. Para un metal normal, se tiene que los clectrones libres se acomodan en los estados
permitidos hasta alcanzar el nivel de Fermi. Cooper propone agregar un par de clectrones
exactamente sobre cl nivel de Fermi, los cuales poscen momentos de la misma magnitud y
signos opucstos, ademds de espines también opuestos, i.e. se tiene un electrén e~ con (k, 1)
y un segundo electrén e~ con (—k, |). Estos electrones no interaccionan con todos aquellos
que se cncucentran en el mar de Fermi, ya que por el principio de exclusién de Pauli, los
tinicos estados que les son permitidos (en el espacio de momentos) son aquellos para los
cuales k > kj=. Sin embargo, entre los dos clectrones extra, Cooper parte dc la existencia
de un potencial de dos cuerpos V(r, — r,)s que es atractivo. En esta forma logra reducir
un problema de muchos cuerpos a uno de sélo dos partfculas. Al resolver el problema, se
encuentra con un par ligado cuya energfa es menor que si se tuvieran a los dos clectrones por
separado y sc¢ da cuenta de que esto gencra una inestabilidad alrededor del nivel de Fermi,
lo cual hace que se reacomoden los electrones formédndose mds pares de Cooper. Como se
picnsa en la interaccién fonénica como la unica interaccién que genera la alraccién entre
los electrones, la méxima energfa disponible para esto, se limita a aquélla que los mismos
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fonones puedan proporcionar, la cual estd determinada por la energia de Debye hw,,.

Para comenzar a rcsolver el problema de Cooper se considera la ecuacién de Schradinger
para dos electrones que se encuentran exactamente sobre el nivel de Fermi y que interacttan
a través del potencial V(r, —r,). A partir de esto sc desea encontrar la forma de la funcién
de onda ¥ y el cigenvalor de la energfa del par de electrones 6 F + 255, donde Zp es la
energfa en ¢l nivel de Fermi. La ecuacién de Schrédinger es la siguiente:

n? ;
{_% (Vf + V%) + V(rl - r2)} U(r,,r,) = (66 + 2EF)‘I‘("1 1Ta)- (2'1)
Dado que se tiene un problema de dos cuerpos, se define la coordenada del centro de

masa Ccomo: - o , 1 .
e Rf= 5(?‘1 +ry) o

via coqrdénada 'rélati'val:;,

(2.2)
de dondc rcsult.a. que R(R) corrcsponde a‘una onda plana:
: : ’R(R) — claR
y para. la coordenda relatlva. r:
' {“2—‘7"’ + V(r)} <r) (613 +2Br — L " L )y(r), (23)

En los dcsarrollos sxgmentes no se tomaré en cucnta el movxmlento traslacional de] centlo
de masa, por lo que, para la ec. anterior, q=.0. -
prresando %(r) como una suma sobre todos los estados con momento k> kp,

1 ’ik'."', . | : = (2.4) .

y sustituyendo esta expresién dc \Il(r) c

c obticne la ecuacién de Schrodinger
en cl espacio de momentos: Sy ST 8

[O(Ek—bp) JL‘] )+ kka(k')=o, ;' S (2.5)
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donde P .
B 5 R :
e = R COI] k> kp

‘7m

: ka, = ;}-/ (l“re’(k k) 'V(r)

Para snmpllﬁ(,ar la so]uc16n dc la ec. (2 5) se’ rea.llza la sxg‘ulente aproxxmacxén

atraccién cntrc ]os electrones estd mediada por.la’r 3‘ s
Con ¢l potencial propuesto en la ec. (2 6), e]

16n en la ec. (2 5) se
convierte cn:

donde © [liw, — (ex — Er)] es una func

(2.7)

(2.8)

si A'# 0 se tcnché una ecuac16n~en t.érmmos del elge valor de; la energfa SE:

1
kl V"Zf)(sk—ur) 51:

) (ﬁw b= bek)

En cl lIfmite, la suma se pucde expresar como una. mtegra.l en las cnergras, en términos
de la densidad de cstados N{e): SR

Epahoy Ns e s

Er 2(e — Ep)'— (2.9)

Como liw,, < I, N(€) se puede aproxunarfdent,ro dc la mtegral por su va]or en la
superﬁu(, de Fel mi N(Ep) En esta forma se obt.l' Lol :

=—VoN(Ep)Ln (J—Tu_) Lo (2.16')‘
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 resolviendo para 3 se encuentra que:

. -
1= ——2n (2.11)
g eN("Fi"O -1 . . )

En el lfmxte de acoplamlento débll N(I_/,.)Vb <« 1, por lo que, en la ec. (2. 11) domma el
tél mino exponencml Yy 6 [ sc pucdc aproxmmr como:

JL‘ & 9w ,e —‘W_N(sp V.

De lo anterior, la erj‘ci'gfa‘ dc a.marre dc unpar de Cooper cs:

. As=2Bp+éE. (2.12)

Una de las primeras observaciones que se pueden hacer, es que el estado de par que se ha
construido siempre tendrd una energia menor que la correspondiente a tener dos electrones
no apareados, ésto sin importar lo pequefia’ que sea la inteaccién Vig,, mientras que sea
atractiva. Es por esto que el estado base normal es inestable respecto a la formacién de los
pares de Cooper.

2.2. Caidlculo de la brecha de energia y de la temperatura
critica.

En la seccién anterior, la discusién del problema de Cooper se aplica a dos electrones
que se encuentran exactamente por encima del nivel de Fermi y se supone que la tinica
interaccién entre los pares de Cooper con los electrones del mar de Fermi, se da através
del principio de exclusién de Pauli al limitar los estados en que un par de electrones que
interactien, puedan ser dispersados.

Ya se ha dicho que el mar de Fermi es incstable a la formacién de un solo par de Cooper
-suponiendo que exista una interaccién atractiva- asf que es de esperarse que la energfa total
del sistema sea atin menor si se forma mds de un sélo par. Se tiene entonces un problema
de muchos cuerpos para lo cual, la herramienta matemética mds natural para emplear en
este caso cs la de segunda cuantizacién, donde los observables se expresan en términos de
operadores de creacién y aniquilacién c} y ¢; respectivamente, los cuales se definen como:

el Iy gy o) = (1) = ng) [0y i, 0,

erlregy ety ) = (=1)5ng |0y, ngeg, .Y,
donde, o -
( 1)1« = ( )(n, 4-"2-0-”3-}-...4'71.‘_1).

Entre las propledades més impor tantes de estos operadores se tiene que con la aplicacién
repetida del operador c a] est.ado vacfo se pueden generar todos los.estados posxbles es decir:

; |n1, ng, v...) = (c{)m (chy™... |000...) ,
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ademés el operador. (,T es el hermitiano adjunto de ¢;, esto cs, c, = (¢;)T ¥, aunque los
operadores LT y ¢ no son hermltlanos, su producto sf lo es y se define como el opcrador de.
mimero:

Aquf 7; es el operador de mimero de una particula yﬁ, cs el operador total de nimero.
Los operadores c{ y ¢; satisfacen las reglaq de antlconmutamén para fermlon(.s

{C[,Ck} = (,[C,~ + chcl = 61&

{a,en} = 0

{cl,ck} —0

Con este lenguaje, el modelo BCS desarrolla una- t.cor]'a mlcrosoéplca. completa al cons-
truir una funcién de onda del estado base para el cual todos los electroncs forman pares de -
Cooper. S

El modelo BCS propone el siguiente hamxltomano

Hpes = Zsk(c 1Skt +c—klc_kl) —Z ! kT T - c—klck‘r,'- e
‘ Kk’

donde la primer suma es la cnergfa cmétlca. del sistema y:la seg;und es’ Ia mt,er-
accién entre los electrones del par de Cooper a través del potencial V .i..Un valér po:-ntlvo )
de V. indica una interaccién atractiva neta erntre los clectrones. Para séncﬂla.'
la notamén se Lrabajars con las siguientes definiciones que mcluyen la direccién’ del espx’n .
k=kTy—k=—k | | e

Para encontrar la energia del estado base se realiza un (,onJunto de,Lransformamones o
candnicas y unitarias conocidas como transformaciones de Bogohu -‘Valat.m, quc se, dc-
finen como sigue: : S

Yk = UkCk jvkcik CY=k T WkCk - UkC,
y sus respectivos (.onJugados,
"/T = u cJr —v = f :
kT UkCy I.C—k Yokt = URC],, + UKCK,

donde uh cs la: probabllldad de que el estddo de par cst(. vau’o y 'u,. cs'la probabllldad
de que esté ocupndo ! :

1Lk+vh—1

Los ope1 ad01 es %ama obcdecen las reglas de antxconmutacxén pa.ra los ferrmones hcredadas
de los opcmdorcs (,i ye LR L R, i ,

,{m'r'kf} = froroed = {'7{.;"/_;4} = 0'1
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b= {’7_1,,’7 &} = Ok o
Al sustituir los operadorcs ¢y por los v se pucde 1eescr1bn el Lérmmo de energ‘fa, cmétxca
del hdmlltomano como mgm,

Hr = Zs;.(umnk + viT- nlk + um.hk'r - o

+ uw_,n s + vnw,:— UKV ["r VA Yer—k]). - (2.14)

‘[:m;.—'ﬁm o (2.15)
' (2.16)

(217)

(218)

' (2.19) -

Con lo ﬁue

Hoos =3

 Mpos= L'o + Ho+ 111, (2.20)

donde l"o es el Léunmo de energfa constantc

Eo = Z"am;k Z thlu,kl'uhl’u,h'u;,, . (221)
kk! . .
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.Hg es la parte diagonal del hamiltoniano:™
Ho = &x(u} — v)(muy +m_)
k

+>° ka’uh'uk’uh'vk(l — g — "n—h')(”nh +m_g) (2.22)
g

y 'Hl Vcs' la pai‘tc no Vdié,{éalig],f R

= Z{2ekukvk — Z Vi gt vper (1 — gy — Tn_kl)(u'i —'Uz)}('y—k'ﬂ» + ’7;:’)'1_}‘) : (2.23)

Con el fin de encontrar los valores de wuy’ y 'uk adec ] : ansformamén de
Bogoliubov-Valatin, se realiza la siguiente aproxmiacxén ‘asumir que para ‘el estado de mfni-
ma energfa de un sistema de fermiones mdcpendxentcs en el estad base (]1 = 0), los nimeros
de ocupacién mys y m_ys son cero. : G

Ahora, para anular el término no dlagonal 111 se to

2e,UuRvE — (uk - ’Uk) Z‘/kh:uklv;'/ —‘0‘ ‘ f : (2.24)
. TR ,

Se define entonces la siguiente cantidad:
A= Vigrugevgr,
kl

esta cantidad es importante porque indica que para el estado base de momento 'k se
genera una brecha Ay en el espectro de energfas.
Ya que uy; y vp no son independienies, se pueden CSCl‘lbll‘ en téxmmos de’ 'un sélo

pardmetro xy:
, 1 /1 :
W = 3 — T y v = §+,~zk'

A= va(—'— mk,)z (2.25)'

con lo que:

La cc. (2. 24) se puede rcescrlblr como

25h(—-—.a:k) 2 + 2$LA;. = 0 . ) (2.26)

para lo cual se Lxcne quc la so]ucxén :z;h es
e e : (2.27
CEEEaE 28
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_Sustituyendo este yalor;en la cd.(2.25):

Z V“,/ (2.28)
. o /Af, + Eu
Al pasar ala forﬁldinchral,‘;sC mt\,ljod‘ucc‘lla den51dad de estados N (k)
: 777‘ Akl - - v,’ s p
N(Ek{)‘fkk' dé’kl. f (2.29)

\ / Azr + 5%:

i) En forma ané.loga. a Ia sntuacu‘) enel problema de Cooper,
mLelacclén entre los electrones del pa.r ka, como slgue

De esta [orma se restrmgc la mtc

meﬁtoéry la ec. (229) se
transforma en: T

i) Se aprox1ma. el valor de la densldad de est.ados N (eu
cl mvel ‘de'Fermi'N (F ) y, por lo Lanto, se conmde

<>/ e

Esta ccua(nc'm es una mt.ch dl quc S pued resolver facxlmente y asf obtenet una solumén
para Ag que es: : ER

A0= - IWE : 55

e MERS
como la ftlncién..senlp(:v) sc pucde expresar en términos de exponenciales:

) .y
eN(EFIVo _¢N(EF)Vh
2

senIL(NC;F)%) =
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- al realizar la aproxunauén dc a(omplamlem.o débil; N(I5p)Vy < 1, entonces eV r5Vo —
0, por lo que:
Ag = 2fiw, e FERV (2.31)

Ahora bien, . la anterior es la écuacién para la brecha de energfa de BCS que se genera
alrededor del nivel de Fermi ¢ indica que a T=0 la cnergfa mfnima para un electrén por
_encima del nivel de Fermi es £ r+Ay. En forma anédloga, 1a méxima energfa para un electrén
por debajo del nivel de Fermi es [£p-Ag. De esta mancra, se necesita una energia de al
menos 24¢ para sacar a un electrén del nivel de Fermi. Esto es, la interaccién electrén-
fonén cambia el espectro de energfas y, por lo tanto, la distribucién de estados en el nivel
de Fermi generando una brecha de energfa, precisamente en este nivel.

Temperatura critica

Para calcular la brecha de energfa, se anul6 el término no diagonal del hamiltoniano de
BCS, tomando cn cuenta que para el estado base T' = 0; sin embargo, para tempcraturas
distintas a cero, los operadores de mimero my. y m_j ya no se pueden” aprox1mar a cero,
por lo que se tomardn en cuenta, i :

2€L1Lk’vh - (uk b ’Uk) Z th:uh:vu(l - e (232)
. k! = ; R

Para un sistema dc ferrmones a temperatum promedio’ @_ie ‘la yo'rc‘v:upé.c,ién:dekcada.

(2.33)

(2.34)
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de donde se_tiene que la solucién es:
, .
Tp =
2(ei + AF(T))?

busl.ltuycndo estc va101 en la cc (2 34)
f’V“‘" = A;,r(l’) :
(Ek/ +A7 '(Y )?

)(1—21(1“;.)) e (2.35)

Por otra 'pai'te,">‘:

S e ) VA
(1—2/(8) =1 r— = () = tanh (Y,

(2.56)

7 'v - L"v h(:
g ((5 :+A2)2> n ( 2/\BT
y pasando a la forma mtegral -
1 v Ve2 4 A2
= —V N(FEp tanh . 2.37
o F)/r.w,, ((E2+A2)%> T (2:87)

A partir de la ec. (2.37), sc puede encontrar el valor de la temperatura critica, T¢. La
brecha de energfa depende de 1a temperatura y para el valor de Tg, se tiene que A(Tg) = 0.
Para resolver la cc. (2.37), se toma cn cuenta csto y se hace el siguiente cambio de variable:

Ve? + A2 - €
2kpT 2kgT,
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con lo que,.la ce.-(2.37) se transforma en:

tanh x
T

. ,""D
- 2kp3Te
1 = VoN(£2r) / Y da (2.38)
N 0

resolviendo'laiut;egi}ll 1i)or pértes, se tiene:

= hw . A
1 = V()N(Dp) {antanllzzz| s —-/ clran:z:scch 'B}

Dado que se busca un méx1mo, se pucde aprox1mar tanh (é‘k—%) por 1a unidad y exien-
der la mtegral en todo 1 espacno, con esto se obt,lene.\ :

de lo cﬁ?xl, sc Lie

,1;121'er el _ s (2.39)

t(.rmmos de lé coplamiento A =VoN(Ep).
Por ot,ra parte o que la. brecha de energfa en el estado base es:

de donde:

2489
kBTc

Se ha encontrado que este valor, el cual se conoce como R, es una constante para la
mayorfa de los superconductores convencionales,

En la década de los sesenta, con el modelo BCS, sc pensaba que la supcrconductxwdad
estaba apropiadamente descrita, mds ain, se predecfa que las méximas temperaturas criticas
que se podrfan encontrar eran del orden de 23K, tomando en cuenta que la inica interaccién
entre los electrones del par de Cooper se¢ da a través de los fonones de la red i6nica del
madterial, como sc menciong, este Ifmite es conocido como la barrera fonénica.

=3.54. (2.40)
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Capitulo 3

Cupratos Superconductores

A pesar de las restricciones impuestas por la barrera fonénica, se realizaron esfuerzos
por cncontrar materiales superconductores con mayores 7¢; éstos se vieron recompensados -
cuando en 1986 se reporté un nuevo material con una 7; > 30K.

Desde 1a década de los sesenta se empezaron a conocer algunos éxidos superconductores
cuyas temperaturas crfticas eran muy pequeiias, debido principalmente al bajo mimero de
portaclores de carga. Fue en abril de 1986 cuando George Bednorz y Alex Miiller (IBM-
Zurich) dieron a conocer ¢l descubrimiento de un material cerdmico que presentaba una
temperatura critica muy por encima de las conocidas. Bednorz y Miiller observaron que
una fraccién de una muestra de LaBaCuO existfa en estado superconductor a una tem-
peratura critica de aproximadamente 30K {21]. Una biisqueda sistemética de nuevos su-
perconductores entre 6xidos metdlicos, condujo a Bednorz y Miiller al descubrimiento del
Lag_ 5 Sr:Cu04(L.SCO) con una T, ~ 38K. Iniciando una nueva etapa en el desarrollo de
la superconductividad.

En la Universidad de Houston el grupo de trabajo dirigido por el doctor Paul Chu encon-
tré que la temperatura critica del Lag-Sr;CuQ4 podia ser aumentada a 57K aplicando
presién[22]. 151 cambio tan dréstico en la 7T, debido a la presién hizo que Chu y colegas
comenzaran a buscar alguna forma de simular una “presién interna” lo cual lograron al
reemplazar cl lantano con iones de itrio, obteniendo asf un nuevo compuesto que fue anun-
ciado a fines de febrero de 1987: el Y BapCuzOy_, también llamado compuesto Y123, con
una Te = 92K [23]. Un baiio de nitrégeno lfquido ( T, ~ 77K, temperatura de ebullicién del
nitrégeno) cra ya suficiente para lograr superconductividad en este material.

Los dos madteriales mencionados, fueron los primeros que presentaron resultados intere-
santes cn el campo de la superconductividad de altas temperaturas, pero no son los tinicos,
Ya que perienccen a un grupo mayor de materiales llamados cupralos debido a su contenido
de cobre y oxfgeno.

Ademads de las altas temperaturas crfticas, todos los cupratos tiencn el mismo arreglo
ordenado de planos ab paralclos entre sf apilados a lo largo de un cje vertical ¢, Tales planos
estdn compucstos de 4tomos de cobre y oxigeno (CuQOs) separados entre sf por planos que
conticnen otros materiales, en su mayorfa, tierras raras. De evidencia experimental y de
resultados tedricos, se ha podido determinar que la superconductividad y el transporte de
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carga se llevan a cabo principalmente en los planos de CuO». Las regiones entre estos planos
de conduccién se conocen como reservorios de carga y, al parecer, el cobre juega dos papeles
ya que se tiene que mientras dos dtomos de cobre, por celda unitaria, se encuentran en
el plano de conduccién, ¢ intervienen en la superconduccién; un tercer dtomo de cobre se
encuentra en las cadenas (CuO) a los lados de los planos de conduccién, las cuales controlan
la cantidad de carga que hay en los planos de CuOs y, por lo tanto, determinan la T, del
material. La estructura descrita se muestra en la figura 3.1.

° _
W—o Plano de CuOz

1y

7‘},' Cadenas de CuO
—--®
E "&‘ Plc:nos de Conduccién
u T ~ T ~
T Reservorios de carga
o ]
[ ~ C

b

Iy — 1

Figura 3.1. Estructura general dc los cupratos. En este caso se muestra el Y123, .

Se ha encontrado adem4és que el mimero 7 de planos de CuO4 que posee cada compuesto
Jjuega un papel importante en la temperatura critica del material,’ ya que ent,re més grande
sea n, mayor seré la T, al menos esto se ha observado para valoresde . < 3, valor para el cual

se encuentra una saturacién en la temperatura critica y depués del cual la Tc dJsmlnuye[Zd],
como se observa en la figura 3.2,
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Figura 3.2. Se muestra la saturacién de la temperatura critica al aumentar ¢l mimero del planos.

Desde que se comenzé a estudiar a los cupratos, se relacioné su estructura con la de
una perovskita. Las perovskitas se encuentran en materiales tan diversos como silicatos
-los mds abundantes- semiconductores, aislantes, ferro- y piezoeléctricos, entre otros. Una
perovskita ideal tiene la estructura ABXj3, mostrada en la figura 3.3. Los dtomos en A
y en B son cationes metédlicos, mientras que los 4tomos en X corresponden a aniones no
metdlicos. El catién A es el méds grande de los dos metales y se encuentra en el centro
del cubo. [l catién B ocupa las esquinas y los aniones X se encuentra en la mitad de las
doce aristas. En un principio se pensé que esta estructura era bdsica en la creacién de los
nuevos superconductores, sin embargo, ahora se sabe que lo importante es la naturaleza

bidimensional de los cupratos.

Figura 3.3. Estructura bdsica de la perovskita.

La anisotropfa en estos materiales no sélo se refleja en su estructura, sino también
en la mayorfa de sus propiedades ffsicas del estado normal, especialmente en lo que se
refiere a la resistividad eléctrica. Su resistividad es altamente anisotrépica, siendo unos
cuantos érdenes mayor en la direccién ¢ que en el plano ab. La resistividad en el plano ab
presenta un comportamiento lineal con la temperatura, pero en la direccién ¢ presenta un
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comportamiento semejante al de un semiconductor. l.os portadores de carga en la mayorfa .
de los cupratos son positivos, es decir, 1a corriente eléctrica es transportada por huecos, por
lo que, en el estado superconductor, los pares de Cooper son pares de huecos.

Debido a las caracterfsticas expuestas, cualquier descripeién de los cupratos supercon-
ductores debe tomar en cuenta ¢l aspecto tan importante de que la superconductividad estd
determinada fuertemente por un cardcter bidimensional.

£l dopaje cs otro aspecto importante para estos materiales, ya que muchos de ellos
pueden pasar de ser aislantes a tener propiedades metédlicas si se les afiade carga extra al
sustituir algunos de sus dtomos o si se modifica la cantidad de oxfgeno. Por ejemplo, el
Y BasCuzOg es aislante, pero al aumentar en el contenido de oxfgeno se obtiene el material
Y BaeCugO7, que es superconductor.

Los cupratos superconductores hasta ahora descubiertos estdn restringidos a un niimero
limitado de sistemas los cuales estdn determinados por su composicién y estructura cristali-
na. Estos sistemas contienen generalmente familias extensas de compuestos que se diferen-
cian entre sf por sustituciones elementales, pero cuyas estructuras son similares, Cada una
de estas familias posce una estructura qufmica compleja y, en muchos casos, la mayorfa de
los problemas que se presentan, estdn relacionados con la estequiometrfa imperfecta y la
presencia de fases semejantes en cada compuesto.

Algunas de las [amilias que se han estudiado son: LM CO, donde M pucde ser St, Ba o
Ca; A2B2CazCuy.102z.6, donde A puede ser bismuto (Bi), talio (T'l) o mercurio(Hg) y
B puede ser estroncio (St) o bario (Ba), y la familia de Y BaCuO. Tabla 2.

Tabla 2. Temperatura critica de algunos cupratos superconductores
representativos de las distintas familias.

Malerial Te(K)
(Lag_4Srz)Cu0y 31
(Laa-zS1;)CaCuzOg 60
BiaSryCasCuszOyq 110
BigSreCaCusOg 80
BigS’l‘gC’lLOﬁ 10
TlaBayCazCusOgg 107
Tlg B(LgC(LzCUgO]() 125
'r1213LLQC(I.C’UQOS 98
TlQB (LQC'U.O(; 80
TIBasCagyCusOr3_4 105
,'l‘lBaQCa;;C'zMO”_I 121
fl‘l]}a2C(LQCu309~x 120

TiBasCaCugO7_ 78
1’]_(]2 BazC(I.gC’u:;Og.,.x 133
Y BayCuzOy . ;. 93

Y BayCuqOg 81
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3.1.. . LMCO

[stos materiales presentan una red cristalina tetragonal centrada en el cuerpo (bet). Esta
estructura bésica, mostrada en la figura 3.4, se generaliza en la férmula KoNiFy la cual,
al ser contaminada, da lugar a otro material no muy distinto del original, que en el campo
de altas temperaturas se conoce como la estructura T dada por la {6rmula Lay_z M CuO,,
conx < 0.5y M = Ba,Na, Sr o Ca.

En esta estructura, los planos de CuQ» perpendiculares al eje ¢, se encuentran entre
los planos de La — O, seguidos por otro plano de La — O que esti desplazado en (%, %, 0),
causando que un 4tomo de lantano esté centrado en el cuerpo, a lo que le sigue otro plano
de C'U.OQ.

LAz xSHCUOa

Figura 3.4. a) Estructura K2NiF b)Estructura del compuesto Lag_zSrzCuOyq4.

La T; depende del valor de = y se ha encontrado que esta aumenta cuando el material -
se prepara en una atmésfera de oxfgeno, ya que se incrementa la presencia de portadores de
carga. Para T > T, la resistividad del matenal como funcién de la temp ratura. presenta.
un comportamiento metélico. S il

Dependiendo del valor de z, se txene que a alt,as temperat,uras, ,exlste una: tranmsxén a
una fase ortorrémbica, cuyos parémetros de red se. modxﬁcan llgeramente de aquellos de la
fase tetragonal. T e : :
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3.2. AngO(LmOum+1 O2:z:+6

Las més altas lemperaturas criticas registradas hasta el momento se han encontrado
entre los compuestos con la fé6rmula A2B2Ca;Cuz4102z+6, donde z = 0,1,2,3 04, A =
Hg,BioTly I3 = Sr o Ba. La estructura genérica se muestra cn la figura 3.5. El compuesto
de talio Tl BasCasCuzOyo (T12223) tiene una T, = 125K y, aunque este material es t6xico
y. volétil debido a la presencia del talio, se ha estudiado al igual que cl compuesto de
estructura similar:Bis STeCasCuszOio (Bi2223) con T, = 110K.

CuO
BO
AO

A2B2CGXCUx+ 1 Ozx+6

Figura 3.5. Estructura bésica de los compuestos T12223 y Bi2223.

Estos materiales, cuya red cristalina también es tetragonal centrada en el cuerpo, con-
sisten de n planos de CuO; con un plano de Ca entre cada uno de ellos para n > 2, esto es,
dos planos de CuO, tienen un plano de Ca, tres planos de CuQ; tienen dos planos de Ca,
ete. En seguida se tiene que los planos de CuQO; (y de Ca) estén separados por un plano
de Ba — O, dos planos de Bi (o T'l) y otro méds de Ba — O antes de volver a encontrar otro
plano de CuOs.
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Como una extensién de esta familia se tiene otro grupo de materiales que resultan del
proceso de la sustitucién de materiales con distinta valencia o distinto tamarfio atémico (al
igual que en el caso del Y123). Este grupo esté formado por compuestos de mercurio. La
superconductividad en estos materiales fue descubierta por primera vez en el compuesto
HgBayCuOy (Hgl1201) por Putilin et al.[25] con una T, = 94K. M4s tarde, Schilling et
al.[26] reportaron otros dos compuestos, H gBasCaCuQO¢4.o (FH g1212) y HgBasCayCusOgyy
(Hg1223). Este 1iltimo con una T, = 133K, siendo el més alto valor reportado a presién
ambiente. Su estructura se muestra en la figura 3.6.

HoBa.Ca.Cu;Os.-.

Figura 3.6. Estructura del cuprato Hg1223.
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33. YBaCuO . . ..

Ll primer cuprato conomdo de la famlha de los compuestos de itrio es €l Y BagCu3Oq.c
que, como se mencioné-al’ principio, fue.descubierto al sustituir el lantano en el -material
'descubxcrto por Bcdnorz y Muller. La estructura de este material se muestra en la figura
3.7. -

YBQCusO»

Figura 3.7. Estructura del Y123.

Los 4tomos de cobre ocupan dos sitios a cada lado de los planos de Ba — O y se tienen
. planos de CuQOy colocados por encima y por debajo del itrio donde los 4tomos de cobre
forman pirdmides con los 4tomos de oxigeno. Para z = 0, los dtomos de cobre'y oxigeno
forman cadenas lincales y el material es superconductor a T, = 93K, con lo que se tiene una
red cristalina ortorrémbica con pardmetros a = 0.328, b = 0.389 y ¢ = 1.168nm. Cuando
z = 1, el compuesto no es superconductor y la red cristalina es tetragonal. Las propledades a
de este compuesto dependen altamente del método de preparacién.

[£] segundo miembro de esta familia es el cuprato superconductor Y BaaCusOs (Y'124),
el cual presenta algunas propiedades de mayor estabilidad sobre el Y123. La celda unitaria
del Y 124 se puede derivar de la celda unitaria del compuesto Y 123 introduciendo una cadena
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extra de CuO. Comparada con la celda unitaria del Y123 la nueva celda es més grande en
la direccién ¢ en 1.9 A, ya que al intercalar una segunda cadena, las pirdmides de Cu(2)-0
arriba de las cadenas se desplazan una distancia igual a la mitad del pardmetro b de la celda
original. La estructura del Y124 se muestra en la figura 3.8.

YBa2Cu4Os

Figura 3.8. Estructura del Y124,

Algunas de las caracterfsticas més sobresalientes del Y124 son las siguientes: ;

a) Al contrario del Y123, el Y124 no forma "Twins"; esto es, el patrén de dlfraoclén que
se obtiene, no presenta puntos divididos. : :

b) El oxfgeno es més estable que en el Y123, ya que se encuentra. més fuert;emente umdo :

c) El contenido del oxfgeno es casi mdepend:ent;e de las condlcxones de preparamén
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3.4. Respuesta de los cupratos superconductores a la apli-
cacién de altas presiones

El esfuerzo tedrico y experimental que promovié el descubrimiento de los superconduc-
tores de altas temperaturas ha resultado en un considerable avance en la comprensién de
cstos materiales. Como se mencioné en la introduccién, parte de este conocimiento se ha
logrado al estudiar la relacién que existe entre las propiedades de los estados normal y su-
perconductor y cémo varfan éstas al cambiar algunas de las caracteristicas bdsicas de estos
materiales como, por cjemplo, la concentracién de portadores, lo cual se ha hecho a través
de la sustitucién o introduccién de otros elementos en el compuesto superconductor; o la
separacién interatémica, que se ha modificado al aplicar altas presiones. Comparada con
la sustitucién qufmica, donde son varios los pardmetros que se modifican simultdneamente,
los efectos en el material debido a la aplicacién de una presién hidrostética son variaciones
"suaves" que son perfectamente cuantificadas. Esto contribuye en parte a la demanda de
tener resultados experimentales inequfvocos con los cuales lograr una mejor caracterizacién
de estos materiales.

IExisten tres técnicas bdsicas de altas presiones que se emplean en la actualidad: i)
aplicacién de presién hidrostética que es transmitida a través de un flufdo o un gas que
comprime la muestra sin deformarla pldsticamente, #) esfuerzos uniaxiales que se obtienen
al someter la muestra, generalmente un cristal simple, a una compresién o tensién uniaxial
pequeria, y #ii) aplicacién de presién cuasihidrostdtica donde la muestra se rodea con un
medio sélido que le transmite esfuerzos tanto hidrostiticos como uniaxiales, causando de-
formaciones pldsticas y generando defectos en el cristal. Esta dltima técnica es una de las
més recomendadas debido a su sencillez y a la posibilidad de alcanzar presiones del orden
de 200G Pa.

El estudio de los efcctos de la presién en las propiedades de los materiales es un método
importante en el proceso de comprensién de la ffsica de los distintos sistemas. La aplicacién
de presién caussa, entre otros clectos, interacciones magnéticas, variaciones en la interaccién
fonénica asf como en el traslape de los orbitales.

En el estudio del estado superconductor, el uso de altas presiones como un parémetro,
ha contribufdo en varios aspectos, siendo uno de los m4ds importantes el rdpido cambio en
la 7% (en cualquier direccién) con la presién. Esto indica que el sistema en cstudio es capaz
de alcanzar valores mds grandes de 7; a presién ambiente si se modificara dicho sistema en
forma adecuada. Un cjemplo de csto es cl caso del Y124, cuya T, cambia con la presién a
razén de 5.5 K/GPa y ademés, sc ha encontrado que al sustituir 10% del Y3+ con Ca?t
modifica la T; de 75 a 90K,

Otro aspecto que ha resaltado con la aplicacién de altas presiones es que éstas pueden
generar transformaciones estructurales en las fases cristalinas de las muestras de estudio,
haciendo posible la creacion de nuevas fases que podrfan presentar propiedades supercon-
ductoras o mejorar las que ya poscen. Como ejemplo de lo anterior se tienen los elementos no
superconductores a presién ambiente que son superconductores al aplicar altas presiones.
Algunos de cllos sc muestran cn la Tabla 3. De esta forma, las primeras investigaciones
de los elementos bajo presién mostraron que la compresién en su celda unitaria generaba
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cambios importantes. Por ejemplo, la mayor temperatura de transicién para un elemento
bajo presién, es la que presenta el litio con 7. = 20K a 418G Pa [27]. La presién puede cam-
biar también sernimetales como ¢l bismuto y semiconductores como el silicio en materiales
superconductores (i3i: Te = 8K a 8GPay Si: Te= 6K a 15G Pa)[28].

Tabla 3. Elementos superconductores bajo presién

Elemento | Presién (GPa) | T.(K) | #5(K/GPx)
Li 48 20 -
Al 0.1 1.14 -0.29
Ti 1.4 0.40 0.6
\' 2.5 5.40 6.3
Zr 2.0 0.61 15
Nb 2.5 9.25 -2.0

Mo 2.5 0.92 -1.4
Tec 1.5 7.9 -12.5
Ru 1.8 0.49 -2.3
Sn 4.5 3.73 -0.482
Hf 1.0 0.13 -2.6
Re 1.8 1.70 -2.3
Pb 4.5 7.20 -0.365

Hasta ahora no ha sido posible inducir una transicién aislante-metal con la sola apli-
cacién de altas presiones, al menos en los rangos accesibles de presién. Sin embargo, como

se sabe, esta transicién sf es posible mediante un dopaje adecuado. Ademsés, la aplicacién - -

de altas presiones puede deformar la estructura de los maleriales y reforzar el efecto del
dopaje obtenido por sustitucién quimica. ‘
Los efectos de las altas presiones no son siempre los mismos para los distintos materiales,
ejemplos de cémo se modifica la T, con la aplicacién de altas presiones se muestran en la
tabla 4 y en la. figura 3.9. ’

Tabla 4. Datos de cupratos superconductores bajo presién.

Malerial Te(K) | Presién(GPa) | % (K/GPa)
(I;al,g.r,SrO,15)CuO4 36 1.2 3.0
BigSraCaysCuzOi¢ 110 8 1.1

BiySroCaCusOg 90 0.6 1.5
TlyBayCaCuyOg 109 0.4 1.2
TlyBayCuOg, 10 90 0.6 0.9

Y BayCus0¢.9 89 0.7 0.7 00
Y BayCuysOg 105.8 ~10 5.5
]‘]g]J(lQC'aQC’IL;;Og.‘ x 164 31 0.9
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Figura 3.9. Cambio de la Tc respecto a la presién para distintos materiales,

Para el compuesto Laj gSrooCuQy, la temperatura critica aumenta de 31 a 36K a 0
¥y 1.2GPa [29] respectivamente, aunque, en general, no se ha encontrado una respuesta
importante al aplicar altas presiones a este material. Para el compuesto Lay_;Ba;CuOy,
el principal efecto de la presién en la 7, se debe a la eliminacién de distorsiones en la red.

En el caso de los compuestos de talio T12223 y 712234 (que se sintetizan ficilmente al
ser sobredopados), su T; se satura al aplicar presién, como se muestra en la figura 3.10.

133} T1-2223

Te(K)

1258

r T1-2234
]

5 10 15 20 28
Presion (GPa)

Figura 3.10. Se muestra la saturacién de Tc con la presién para T12234 y T12223.




En el compuesto de mercurio /g1223, la 77 de 133K se puede aumentar hasta 157K
con la aplicacién de altas presiones (23.5G Pa). Este compuesto ostenta el mayor valor de
T bajo presién, sicndo ésta de 164K a 31GPa [30).

Para los compuestos de itrio, la variacién de la 7} estd controlada por la transferencia de
carga bajo presién y se ha encontrado que el Y124 presenta una de las mayores respuestas
en el cambio de temperatura critica debido a la aplicacién de presién, a razén de 5.5K/G Pa.

De medidas de susceptibilidad ac hechas hasta 1.4G Pa de presién hidrostética, Bucher
et al. [31] encontraron que T, aumenta bajo presién a una razén de 5.5K, /G Pa tanto en el
material sinterizado como en muestras cristalinas. in estudios de resistividad, van Eenige
et al. [32] y més tarde Scholtz et al. [33] extendieron los estudios de este material al aplicar
presiones cuasiestdticas de 12GPa y 15G Pa respectivamente, con lo cual demostiraron que
T-(P) alcanza valores tan altos como 107K antes de alcanzar un punto de saturacién y
comenzar a disminuir al sobrepasar un lfmite de 9 — 10G Pa.

La presién tiene una fuerte influencia en la T, ya sea a través de sus efectos sobre la
estructura de los cristales, o a través de la transferencia de carga inducida por la presién, lo
cual aumenta el dopaje y, dependiendo de que la muestra estd sub- o sobredopada, puede
producir un incremento (como en el caso del Y'123) o un decremento de 7% (en el caso del
T12223). En cualquier caso, los resultados que la aplicacién de altas presiones arroja, brinda
informacién contundente sobre la ffsica de los cupratos superconductores.

3.5. Sobre la explicacién de la Superconductividad de altas
temperaturas criticas

El modelo BCS, que con tanto éxito explicé la superconductividad de bajas temperaturas
criticas, no gozé del mismo triunfo para explicar los superconductores de altas temperaturas
criticas. Uno de los principales inconvenientes era el lfmite establecido en la temperatura
critica. Cabe aquf hacer la siguiente aclaracién. El modelo BCS introduce una interaccién
atractiva entre los electrones, de la cual son responsables los fonones, asf que se tiene una
restriccién sobre la cnergfa involucrada en el proceso de formacién de pares de Cooper.
La energfa de que disponemos es, a lo mds, la encrgfa de los fonones. Pero los autores
de este modelo establecieron que existe una distincién entre lo que son el Modelo BCS y
la Teorfa BCS. El modelo BCS implica una interaccién electrén-fonén y un acoplamiento
débil, A < 0.5, y la teorfa BCS abre la posibilidad a un mecanismo de formacién de pares
de Cooper, cn el cual, los fonones no son el 1inico clemento mediador entre los electrones
que da lugar a la formacién de tales pares.

Por lo anterior es posible usar el término de superconductor BCS sin importar cuél es
el mecanismo de formacién de pares que permita justificar los valores de las temperaturas
de transicién, ya que las ecuaciones de la teorfa BCS consideran un acoplamiento mediado
no neccsariamente por fonones. Asf que sc ha hablado de varios mecanismos, dentro de la
misma teorfa BCS, que podrfan explicar la superconductividad de altas temperaturas,

Se cree que el mismo mecanismo microseépico opera en todos los nuevos 6xidos super-
conductlores, pero no hay ain consenso acerca de cudl es esle mecanismo. La mayorfa de las
ideas enfatizan la importancia de los planos CuOjy y el dopaje, pero la principal controversia
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surge al pensar en el origen de la atraccién que da lugar a la formacién de pares de Cooper.

La comprensién de la naturaleza del estado normal de los compuestos de altas tem-
peraturas crfticas es primordial e imprescindible para la construccién de una teorfa de la
superconductividad en estos materiales y es un hecho que con el descubrimiento de los super-
conductores de alta temperatura surgieron tantas preguntas como propiedades observadas.
De estas propicdades es importante subrayar las siguientes:

1. Il cardcter anisotrépico de la conductividad en los cupratos.
2. La existencia de pares de Cooper formados no por electrones sino por huecos.
3. Los cupratos deben ser contaminados para presentar superconductividad y, por

supuesto, conocer ¢l nivel éptimo de contaminacién es importante.

Sin embargo, los nuevos superconductores de alta 7, presentan varias propiedades super-
conductoras familiares: por cjemplo la presencia de una brecha energética y la estructura de
vériices hallada en los superconductores tipo I1. Adn cuando existen propiedades en comin
con los superconductores convencionales, se tienen otras propiedades novedosas, en especial
las altas temperaturas crilicas, que quedan fuera del alcance del modelo BCS.

IHasta el momento no existe una teorfa completa para explicar la superconductividad
de altas temperaturas criticas, asf que la libertad de proponer no se ha visto amedrentada.
Como se menciond, las propuestas dadas a conocer se pueden dividir en dos grandes grupos:
aquellas que se desarrollan dentro de un contexto BCS y las que proponen algo fuera de
este modelo.
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Capitulo 4

Modelo con traslape de bandas

En csta tesis se propone un modelo dentro del contexto de BCS para explicar la super-
conductividad de altas temperaturas. Por supuesto, el desarrollo de dicho modelo obedece
a la necesidad de tomar en cuenta las caracierfsticas principales de los cupratos.

El modelo que se propone utilizar ya ha permitido obtener resultados vélidos para el
cdlculo de temperaturas criticas y del efecto isotépico para algunos materiales en trabajos
previos [34][35].

A continuacién se enumeran los aspectos importantes de este modelo:

i)

iif)

Como se mencions, el modelo se desarrolla dentro del formalismo de BCS. Entre
otras cosas, eslo implica que se tienen dos restricciones importantes: la constante
de acoplamicnto A esté restringida al intervalo 0.1<. A <0.5'y la energfa méxima
disponible para establecer el estado superconductor, es la energfa de Debye, Ep =
fwp,. o

» El punto de partida es la ecuacién (2.9) de Cooper-Schx‘bdinger.

Dado que para los cupratos superconductores de alta 7¢ una de sus principales ca-
racterfsticas es su estructura de planos de CuQOs, que afecta sus propiedades tanto
en el estado normal como en el superconductor, ya que la superconductividad se
lleva a cabo principlamente en estos planos. La interaccién entre planos adyacentes
se considera lo suficientemente pequefia como para tratarla mediante el método de
perturbaciones, por lo que, en una primera aproximacién no se tomaré en cuenta. Asf,
es precisamente la naturaleza anisotrépica lo que hace plausible la idea de que estos
materiales se puedan modelar a través de un gas bidimensional de electrones.

De célculos para determinar estructuras de bandas para estos materiales se ha en-
contrado que es frecuente la participacién de varias bandas cerca del nivel de Fermi.
Ademds, sc lienc evidencia experimental que confirma el incremento de la densidad
de estados (DE) cerca del nivel de Fermi. Este incremento ha tratado de explicarse
de distintas formas, una de ellas se basa en la cercanfa entre el nivel de Fermi y una
singularidad de van Hove cuasi-bidimensional de tipo logarftmica en la DE. Se tomars
en cuenta que se puede tener un aumento en la densidad de estados que es generado
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por el traslape de bandas, que puede pensarse como una singularidad en la DE no tan
extrema, como en el caso de una singularidad de van Hove. Para este modelo se con-
siderard cl traslape de dos de ellas. El traslape de un mayor mimero de bandas ha sido

contemplado, sin embargo la inclusién de una tercera banda no ofrece modJﬁcacmnes i

importantes a los resultados obtenidos con dos bandas [36).

Atendiendo a estos aspectos, el modelo propone topologfas generalizadas de la super-

ficie de Fermi. Esto es, se propone la participacién de una seg‘unda banda-a t.ravés de:pimmimasain

una nueva topologfa de la superficie de Fermi ny; # nf, donde nd = G(k = l..) es ]a i
distribucién de ocupacién normal. .

se sometan a altas presiones.
Como se ha revisado, dentro del modclo

0L es: E S R
1_vo/EF e Tk (4‘.1")

Esta ecuacién es consistente con el principio de exclusién de Pauli para un sistema de
Fermi que interactia, satisface que ny = 0,1, indicando si el estado estd ocupado o no'y
Zk n;, = N, donde NN es el nimero total de electrones; adem4s, para una ocupacién normal,
nf) = ©(kr — k). Como es sabido, la interaccién atractiva de BCS es distinta de cero sélo
para orbitales desocupados cerca del nivel de Fermi. Adema4s la suma restringe los estados
a solo aquéllos que se encuentran en el intervalo Er < By < Ep + F,, es decir, la energfa
de Debye, £, = lw,, que es la mdxima energfa que la red puede transmitir a un electrén
al ser dispersado.

Como un caso particular de distribucién que incluya una segunda banda, se propone el
siguiente mar de Fermi gencralizado:

ng = O(akp — k) + O(ykp — k)O(k — ,ka), o T o (42)

donde se cumple que 0 < B <y < av. -
La ocupacién se propone no sélo en el espacio de momentos, smo tambxén en el de energfa,
ya que se requiere que g < E, < E, para las energfas superﬁcxales, donde E,, = ;ﬁEF

con it = o,fB,vy Er es la energfa del nivel de Fermi _para; Vuna pcupa(:lén normal Asf el

mar de Fermi generalizado que se propone, consiste en una serie. de cascarones concéntrxcos ot

scparando los orbitales ocupados. ; : :
Por otra parte, para mantener constante el mimero de estados electrémcos, estOs p‘arém‘e- i

tros también deben satisfacer quel: : ' s , B

a3’+'73° (4 3) s

! La presentacién del modclo se ha hccho en gcncral cn JD Ia restncclén a dos dlmensnonw se reallza un
poco mds adelante. - : : g



Para el estado base a T' = 0, se tiene que los electrones ocupan todos los estados -en
una sola banda- hasta el nivel de Fermi, pero si participara una segunda banda que iniciara
cn el nivel Eg < [y con un valor limite en el nivel [5, < I, entonces los electrones cerca
del nivel de Fermi comenzarfan a ocupar los estados de esta nueva banda hasta un valor
méximo B, < E,. Esto generarfa un aumento en la densidad de estados. En la figura 4.1
sc presenta un esquema del traslape de bandas propuesto para el caso en que a = 1.

€
(XZEF = 'Y‘?'EF
111~ /
12 /
; /
" /
//
e —
N(e) K

Figura 4.1. Relacién de dispersién para dos bandas propuestas.

En el caso de un sistema bidimensional, que es el caso de interés de acuerdo a lo que
se explicé en el punto iii), el equivalente a una csfera de Fermi, es un cfrculo de radio
kp = +/27n, donde n cs la densidad 2D de fermiones; ademds, se Ltiene que para un sistema
bidimensional la densidad de estados en ¢l nivel de Fermi es una constante, esto es, N(g) =
N(Er). Por lo que, en vez de tener cascarones concéntricos, se tienen cfrculos concéntricos
separando los orbitales ocupados y la relacién (4.3) entre los pardmetros se modifica,
transforméndose en:

2442 —p2=1.

Retomando la ec. (4.1) y dado que la interaccién atractiva es distinta de cero sélo para
orbitales vacfos cerca del nivel de Fermi, la integracién para la superficie I%, est4 restringida
a los estados cn el intervalo B, < Eix < 5y + . La superficie que corresponde a Eg no
contribuye con una integral debido a que no se encuentran estados desocupados disponibles
en csta superficie. Para la superficie E, los Ifmites de integracién estdn restringidos al
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intervalo B,, < L‘k < EI. l‘malmente se tlcne la sxg‘ulente mtegral

: La-U"D 1 y . Ep 1 S w
‘/‘. 25—6Ed€+ g 22—0E | .19

= conocer ]os valore del’parémetxo oy de 6E. Resolviendo la 1ntegra] se Liene:-

(2E, +2ED or 28F — 815 P
)
T 2F.—6E bn 2Ey — 2FE, —6F (4 )
demé,s se asume que la segunda banda estd ocupada en su Lotalldad
lacuSn anterior queda como:

Dn partlcular,
es decir v = a, a

2a? — g% =1. ' (46)

Como Ea = 2Dr = ’72Ep = [y, si se divide el argumento del logaritmo entre 2Ep
para obLencr un térmmo adJmensmnal la ecuacién anterior se convierte en:

1- 2619 )
—EE ] 4.7)
SE (
ol — 2E'p .

SE

4.8)

(4.9)

(4.10)

(1 - e)(2u - e)e"" + a2(1 — ;:)e S=¢2 - 2ca ol (4.11)
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La ecuacién anterior s vélida para cualquier cuprato superconductor del que se conozcan
sus correspondicntes valores de €, de A y de v. Dado que el modelo plantea un traslape de
bandas, cs cdeseable saber si existen soluciones de @? que sean consistentes con la ec. (4.11).
Como la energfa disponible es Ep—Eq=Er—a?Er=(1—a?)Er y debe cumplir con ser menor
que la energfa de Debye; es decir, (1—a?)<E;; /Ep, se espera encontrar como solucién a la
ecuacién anterior, valores de @ muy préximos, pero menores que 1. En esta forma, una vez
conocidos los datos de un cuprato, se pueden calcular los valores de a?.

Se tiene de la ec. (4.11) una expresién cuadrética precisamente en o? de donde su puede
despejar este término:

A% — [2e+ 1- e)e‘%] A—(1—-e2v- e)e"% +e =0, (4.12)

donde A = o? y para la cual se ticnen las siguientes soluciones:

o= % {26+ (1'—7:'6)6_%:5:' [(2c + 1

‘Se tomar4 la solucién positiva, ya -qu
mente consistentes con el modelo. 7
Para calcular los valores de a?; los.p
en la ec. (4.13) a través de la ec. (2.40) para la constant

TR ;

donde Ap es la brecha de energfa de BCS,t]a;“cuai se puede Gpresar, ala'vez corho: :
A= 2EpAS,

A§ es la energfa de amarre del pﬁf de Cooper expfesada en la ec. (2.12).

De la ec. (4.9) y dado que A§=2Fr —~ 6 E se tiene para 1 — ¢ que:

0

l—e=3g,

R
T 160pTF"

Introduciendo las ecs. (4.8) y (4.14) en la ec. (4.13) se obtendrén valores de a? =
a?(A, R), ademds de que también dependeran de los pardmetros especfficos, T, Tr y Op, de
cada cuprato. Esto significa que la intensidad del traslape de las dos bandas propuestas se
cuantifica a través del valor de a? para cada cuprato, en términos de sus caracterfsticas. Un
valor de o = 1 indica que no existe traslape alguno y, dado que se propone un incremento
en la DI cerca del nivel de Fermi, se esperarfan valores de a? sélo un poco menores, es
decir, o < 1.

En la ec. (4.11) se contempla cualquier cuprato superconductor cuyas propiedades per-
mitan obtener soluciones de o consistentes con el modelo. Il caso en que se sometan los

l—c¢ (4.14)
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cupralos a la aplicacién de altas presiones cambian los valores de T¢, Ty 0 y.por lo tanto,
cambian los valores de ¢ y de v; estos nuevos datos pueden ser sustitufdos en las ecua-
ciones para verificar si cste modelo describe también el comportamiento de los CupldLOS
bajo presién.

Una consecuencia inmediata del modelo es que, en principio, es posible obtener valores
para las temperaturas criticas que sobrepasan los valores 1estrmg;ldos por la barrera fonéni-

ca, 6sto sin descartar la posibilidad de otro Llpo de contnbucmnes a la mtera.ccxén, distintas
a la fonénica.
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Capitulo 5

Resultados

En este capftulo, el modelo que ha sido descrito, se empleard para reproducir las altas
temperaturas en términos del pardmetro de traslape de bandas, a2. De entre los cupratos
superconduclores que se mencionaron cn el capftulo anterior se ha escogido el material
Y 124 para realizar los cdlculos. Se selecciond este material debido a la estabilidad de sus
caracteristicas y a que se pueden encontrar datos experimentales confiables en la literatura,
de los cuales se seleccionaron los que a continuacién se resumen en la tabla 5.

Tabla 5. Algunos datos del material Y124,

T, =76.0K [37] Parémetros de red [40]
0p = 382K [38] a—3.841A
Tr =1549.24 K b=3.872A

T2, =5.5721 x 10%cm 2 [39] c=27.280K

El valor de la temperatura de Fermi T’ se obtuvo a partir del modelo de un gas bidi-
mensional de fermiones. o

Se estudiara cl efecto del traslape de bandas a través del pardémetro o2, tomando en
cuenta la variacién del pardmetro A en el Ifmite de acoplamiento débil, 0.1< A <0.5. También
se obscrvardn los cambios debido a la variacién de la constante R, cuyos valores se tomarén
en el intervalo de 4 < R < 7. Este intervalo se eligié tomando en cuenta que el valor de la
constante R de BCS es precisamente de 3.54 y que, para el caso de los cupratos, se han
reportado valores de R mayores. En algunos casos se incluyé especfficamente el valor de
2 =6.8, pues se cncontré que para el Y124 sc ha reportado este valor que fue calculado
tedricamente [41].
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En la figura 5.1 se presenta el comportamiento de a? = a?()\) para valores fijos de R
que aumentan en la gréfica de arriba hacia abajo. El caso en que [ =6.8 se resalta con la
Ifnea discontfnua.

o)

0.995

0.9'9
0.965
0.98 “ :

0976 ...

0.97

0.1 05 A

Figura 5

0.2
.1. Gréfica de o?

0.3 0.4
Vs. A. R=1,5,6,6.8,y 7.

Los resultados indican que los valores de @2 aumentan conforme A aumenta, encontrando
que se tiene un traslape de bandas que va disminuyendo en cada caso al acercarse al limite de
acoplamiento débil. Sin embargo, cs notable que en todas las situaciones se obtienen valores
de a? que son consistentes con el modelo; méds alin, en el caso de R=6.8, los resultados
indican que el traslape es significalivo, ya que se obtienen valores de a? entre 0.971709 y
0.983271 para A = 0.1 y A = 0.5 repectivamente.

También se puede observar que las distintas Ifneas, correspondientes a cada valor de R,
se separan entre si una distancia cada vez mayor para el caso de A pequefia, mientras que
al acercarse a A=0.5 csta distancia disminuye respecto a las primeras.

Separacién entre las lineas de a?()\) para los distintos valores de R.

2=0.1 2=0.5

Ac’(R=4, R=5) | 0.00550673 | 0.0037930

AcZ(R=5, R=6) | 0.00673058 | 0.00500625

Ac’(R=6, R=7) | 0.00795442 | 0.00621854
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En la figura 5‘2 se mllqstra'a2:= a2(R) para valores-fijos de A, los cuales aumentan de
abajo hacia arriba en la gréfica.

. 0.985
0.98 | -

0.975

0.97

4 a5 6 55 R 65
[‘lgura52 Grdﬁcadea Vs R )\——01 0.2,0.3, Ody 0.5. /\ aumentaf ¥

que cada vez se rcélulere un truslape de bandas mayor. e
Se puede notar ademés quela dlst,ancxa. entre las lfneas obteruda.s aumenta con )\ snendo
menor para valores pequenos de R que para R mayores. S .

Separaclén entre las lfneas de a?(R) para los distintos valores de A."

R=4 R=7
Aa?(A=0.1, A=0.2) | 0.000329052 | 0.000576134
Ac?(A=0.2, A=0.3) | 0.00142776 0.0025065
Ac?(A=0.3, A=0.4) | 0.00230723 | 0.00407321
Ac?(A=0.4, A=0.5) | 0.00267353 | 0.00475477

En forma consistente con los resultados obtenidos en la primer grafica, se tiene.que
para R=6.8, los valores de o? disminuyen sobre la vertical, esto es, dlsmmuyen con.forme A
aumenta. : .

BEn ambos grupos de resuliados, o? como funcién de A y o? como funcién de R se
encontraron comportamientos regulares. Las correspondientes gréficas son contfnuas y uni-
valuadas en cada caso y todos los valores obtenidos para o? se encuentran dentro de lo
esperado, pues se encontré que, en general, 0.97002< o? < 1;°lo cual'indica que en todos
los casos es necesario un traslape de bandas.

2
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Resultados bajo presién

Se ha enfatizado ya la relevancia de la aplicacién de altas presiones como un método
que genera cambios importantes en la estructura de los cupratos superconductores, y se
ha comprobado que para el caso de los cupratos, tales cambios provocan, inicialmente, una
modificacién a favor del aumento de su temperatura crftica, la cual se eleva hasta alcanzar
un valor de saturacién, después del cual comienza a disminuir.

Debido a que los efectos de la presién en los materiales superconductores han sido -
tan importantes, es necesario que cualquier esquema que modele la superconductividad -o
algunos de sus aspectos- en estos materiales, justifique también dichos efectos. Por lo tanto,
es imprescindible verificar la validez del modelo presentado en esta tesis en el caso en que
los cupratos son sometidos a altas presiones.

El material de estudio, ¢l cuprato Y 124, es uno de los materiales para los cuales, la Tc
se ve altamente modificada con la aplicacién de altas presiones. En este aspecto se tienen
resultados experimentales de varios grupos de trabajo que coinciden [37]. Ver figura 5.3,

110 T T T
100 1
90 . YBazCu4Os .
b4 ()
= 8 *
F 80 ®  DBralthwalte {erys.)
. . o Van Eenige (cer.)
o Bucher (crye.)
70l © Bucher (cer.) .
4 Schollz (cer.}
4 Dlederichs (cer.)
+ Tissen (crys.)
60 A A N—Y
0 5 10 156 20

Presion (GPa)

Figura 5.3. Distintos valores reportados del cambio de la Ty, al variar la presién [37). -

La gréfica anterior muestra el cambio de la T, respecto a la presién para el Y124, Se

pucde observar que las distintas mediciones llevadas a cabo se acercan entre sf, 11ustrando el -

rdpido cambio de la T; (a una razén de 5.5K/GPa) y la existencia de un punto de saturacxén,
a partir del cual, la T, comienza a decaer. De este conjunto de datos, se escogleron los
reportados por van Eeinige et al.

Los efectos de aplicar altas presiones se observan también en el ca.mblo en los parémetros :

de la red del material [40] (como se ve en la figura 5.4) y, por lo t;anto ‘en la densidad de
portadores de carga, por lo que finalmente, tales efectos se reflejan en una modificacién de
la temperatura de Fermi y de la T .
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‘ Parametros de red 7.

3.9
YB8a;Cu Op
. ; .
. x x b
x
3.8 -
S
- =
3.7+ b a
x
270+ "
N ®
M

Los dat.os del Y124 bajo presién’que se emplears este trabajo se presentan en la

Tabla 6 ‘Vanaclén de los—'datos del Y 124 respecto a la presnén.

Preszén(G'Pa.) TC(K) ~ D(K) Te(K) | a(A) | (A) | «(A4)

" 0 . | 7612 | 382 |1549.24 | 3.841 | 3.872 | 27.280
1,69 86.43 | 389.95 | 1535.61 | 3.826 | 3.862 | 27.040 |
4.27 97.77 | 402.39 | 1520.85 | 3.804 | 3.854 | 26.780 |
7.9 104.68 | 420.57 | 1499.27 | 3.765 | 3.848 | 26.400
10.81 105.81 | 435.74 | 1486.77 | 3.750 | 3.841 | 26.180

En el caso en que se tienen los resultados sin presién, la 7, permanece fija en 76.12K
pero, naturalmente, esto se modifica al aplicar altas presiones. En este trabajo se describird
el comportamiento de los cupratos en el intervalo de presiones para el cual la temperatura
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eritica aumenta cuando se incrementa la presién, en esta forma ¢l comportamiento de o?
respecto al cambio en la presién es también una forma de estudiar el comportamiento de
a? respecto a la 7. Precisamente, los resultados que se presentardn adelante, muestran cl
pardmetro de traslape a2 como funcién de A, 2 y de la presién, sin perder minca de vista
que el aumento en la presién implica un aumento en la temperatura critica.

Con los datos de la tabla 6, es posible obtcncr los pardmectros necesarios en la ec. (4.13)
para determinar ¢l comportamiento de a? para los diferentes valores de la presién. Los
resultados se presentan en las siguientes grificas. o

En la figura 5.5 se muestran los resultados para «2()\) con 2 =4 y para los valores de la
presién mencionados en la tabla 6, los cuales aumentan en la gréfica de arriba hacia abajo.

o’(A)

0.996
0.994
0.992

- 0.99

0.988 | 169 GPa

0.986

0.984
10.81 GPa

0.1 0.2 0.3 0.4 05 A
Figura 5.5. Grédfica de @2 Vs. A, 1 =,

En cada caso, los valores de @? aumentan al aumentar el valor de ); sin embargo,
tomando en cuenta un movimiento sobre la vertical, se observa que al aumentar la presién
los valores de @2 disminuyen, indicando que a mayor presién, se requiere un mayor traslape
de bandas.

Si se observan los distintos valores de la presién, se tiene que para un cambio inicial de
1.69 GPa, la variacién en o? es mucho mayor que en ¢l caso en que la presién cambié de
7.9 a 10.81GPa, en que el cambio total es de 2.82 GPa, esto para A y R fija. Las diferencias
cntre los valores de o? son: 0.0026839 para un cambio de 1.69 GPa y 0.0000969102 para
cl cambio de 7.9 a 10.81GPa, con A=0.1 y R=4 en este caso. Esto muestra que el modelo
estd indicando que existe un punto de saturacién en la temperatura critica, al aumentar la
presién, lo cual sc observa de la proximidad entre las curvas de o?.



Enla signiente grafica: se' muestrael comportamicnto de a?(\) para R=6.8.

()

K 0.98
3 0:975
097
0.9&5

0.96

0.955
10.81 GPa

0.95

0.1 0.2 03 a.4 05 A
Figura 5.6. Gréfica de a? Vs, A bajo presién. & =6.8.

Se obtiecne un comportamiento que es cualitativamente equivalente al caso de la figura
5.5, Observdndose igualmente que o®2 aumenta con A para una presién fija y que disminuye
al aumentar la presién, aumentando también el traslape de bandas. El cambio en a?(\) es
de 0.00775685 y de 0.000279998 cuando la presién cambia 1.69GPa y cuando cambia de 7.9
a 10.81GPa respectivamente, con A=0.1 y R=6.8, indicando nuevamente la existencia de un
punto de saturacién.

De estos resultados se tiene que o? disminuye conforme el valor de R aumenta, esto
indica que el traslape de bandas aumenta al aumentar la R para A fija. Este resultado es
andlogo al obtenido en la grifica 5.1 del material a presién ambiente. Con esto, se tiene que
en cl modelo presentado, el traslape de bandas es un aspecto fundamental para explicar la
superconductividad de altas temperaturas.

En la figura 5.7 se muestran los resultados para o?(R) para A =0.1 y para los valores
de la presién scfialados.

o*(R)
0.99

o0.98

0.97

TESTE CON
F.lﬂ...)..;. Uk JRIGEI“

i
|
/]

096

0.95

4 a5 5 55 6 &5 7 R
Figura 5.7. Grafica de @ Vs, R bajo presién. A =0.1.
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- [stos resultados muestran que para o2( ), los valores de este pardmetro disminuyen con
R para una presién fija (en forma andloga al comportamiento en la figura 5.2). Al observar
cl comportamiento sobre la vertical, esto cs al incrementar la presién se tiene que, para £
fija, ¢l valor de a? disminuye al aumentar la presién. 1Ssto indica nuevamente que el traslape
de bandas sc incrementa con la presién.

Al igual que para o2()), el cambio inicial en la presién implica un mayor cambio en
el valor de o?(R), que en el caso en que la presién cambie de 7.9 a 10.81GPa; como se
tienc que para ambos casos A=0.1 y R=4, los valores del cambio en a?(R) son los mismos:
0.00775685 para el cambio inicial de 1.69GPa y 0.000279998 cuando la presién cambia de
7.9 a 10.81GPa.

En la siguiente grafica se muestra el comportamiento de o*(f2) para A=0.5.

o'(R)

0.995

099
0.985

098
0975

0.97.

0.965

4 4.5 5 5.5 6 6.5 7 R
Figura 5.8. Grafica de a2 Vs. £2 bajo presién. A =0.5.

Sc ticne un comportamiento que es equivalente al caso de la figura 5.7. Se puede observar
que igualmente o? disminuye con R para una presién fija y que disminuye al aumentar la
presién, aumentando también el traslape de bandas. El cambio en o?(R) es de 0.00169173
y de 0.000278226 cuando la presién cambia 1.69 GPa y cuando cambia de 7.9 a 10.81GPa
respeclivamente, con A=0.5 y R=4.

Se encuentra en general que los casos bajo presién presentan un comportamiento regular;
més atin, todos los valores de o? que se encontraron estdn dentro de lo esperado, pues en
todos los casos se obtuvo a? $ 1. Esto quiere decir que para cualquier valor del pardmetro
A en el Ifmite de acoplamiento débil y para valores de R que corresponden a aquellos de
los cupratos, siempre se requicre un traslape de bandas que permite justificar las altas
temperaturas criticas de estos materiales.

Por otra parte, de los resultados bajo presién hay dos observaciones importantes que
se deben resaltar. La primera es que al aumentar la presién el valor de o? dismimiye para
una [2 fija, esto se esperaba ya que, al aplicar presién, se incrementa el traslape de bandas.
Lia scgunda observacién se refiere a que, para los dos 1liimos datos de presién, las curvas
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obtenidas estdn muy cercanas una de la otra. Asf, se tienc que el modelo con traslape de
bandas permite obtener resultados que reflejan el hecho de que existe un Ifmite al aplicar

presién, a partir del cual la T¢ sc salura y comienza a disminuir, como se observa cn la
figura 5.3.
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Conclusiones

Se ha partido de un modelo sencillo para un gas de electrones con traslape de bandas
que se desea aplicar a los cupratos superconductores para justificar sus allas temperaturas
crfticas. Dada la caracterfstica anisotrépica de estos materiales, debido a su configuracién
en planos, se ha podido acotar el problema ffsico de tal forma que el modelo asume una
reduccién de dimensiones y contempla sélo un gas bidimensional de electrones. El traslape
de bandas, patente de los cdlculos reportados, también se toma en cuenta al proponer una
configuracién de estados clectrénicos que introduce una segunda banda cerca del nivel de
Fermi. Esto se realiza dentro del contexto de BCS, es decir, se mantienen las consideraciones
sobre la méxima energfa disponible para generar el estado superconductor, que es la energfa
de Debye, ademds se considera un acoplamiento débil para la interaccién entre los electrones
del par de Cooper.

Con lo anterior y retomando la ecuacién de Cooper-Schrodinger se encontré una ecuacion,
en términos del pardametro de ocupacién a?, para la T,. Dicho pardmetro indica qué tanto
traslape de bandas se da en los cupratos en correspondencia con sus propiedades especificas
como son la 0,y la T,,. Ademds, estc parémetro se puede obtener para los distintos valores
de la constante de acoplamiento A y de la constante R de la muestra de estudio.

Para ilustrar los resultados de este modeclo se seleccioné el cuprato superconductor
YBasCusOg (Y124), representativo de este grupo de materiales y del cual se tienen varias
publicaciones con datos confiables de sus propiedades. Lo que se encontré con este modelo
es que en todos los casos se requiere de la participacién de dos bandas y que el traslape de
éstas es suficiente para explicar las allas temperaturas de estos materiales; ésto se concluye
de revisar los valores obtenidos de o? para el Y124, En todos los casos que se calcularon, al
variar A y R, sc obtuvé que 0.97002 <a?<1 (o? = 1 implica un traslape de bandas nulo), los
cuales son valores esperados dentro del modelo. Esto implica que el traslape de bandas es
un factor imprescindible en la explicacién de las altas temperaturas crfticas de los cupratos.

En cste trabajo, ademds de reproducir las temperaturas criticas de los cupratos, se
abordan los efectos de la aplicacién de altas presiones sobre la temperatura critica. Como
se sabe, someter un material a altas presiones genera efectos importantes que van desde
hacer que un material no superconductor lo sea bajo la aplicacién de presién o que la Ty,
de un material superconductor se incremente considerablemente. Para el Y124 sc presentan
los datos de algunas de sus propicdades mds importantes que se modifican al aplicar altas
presiones. Con esto, se realizaron nuevos cdiculos con el modelo propuesto y se encontré
nucvamente que los valores de a? obtenidos al variar A, R y la presién (lo cual implica
variar la T ), satisfacen lo predicho por el modelo, teniendo que 0.94708<a?<1. Adems4s,
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el modeclo es capaz de sefalar la saturacién de la 7% al aumentar la presién como se- hizo
notar cn las graficas correspondientes.

Dados los resultados su pueden formular las siguientes conclusiones: la idea del traslape
de bandas es consistente con el formalismo de BCS, no sélo para el caso de cupratos a
presién atmosférica, sino también bajo la aplicacién de altas presiones. Con esto se ha
logrado salvar la barrera fonénica establecida por el modelo BCS para las temperaturas
criticas en el Hmite de acoplamiento débil y en un amplio intervalo de valores de R, como
son los reportados para los distintos cupratos superconductores, ya que el traslape de bandas
permite varias posibilidades para la ocupacién de los estados electrénicos de los cupratos
que estd en concordancia con sus temperaturas crfticas.

Finalmente lo que se pretende es ofrecer conocimiento sobre los aspectos fundamentales
responsables de la superconductividad de altas temperaturas y este modelo ha brindado
resultados consistentes con el comportamiento y propiedades de los cupratos superconduc-
tores.
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