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Resumen

En este trabajo se realiz6 un estudio teérico de los estados superconductores for-
mados por pares tanto singuletes como tripletes en una cadena lineal descrita por un
hamiltoniano de Hubbard extendido. Dicho hamiltoniano incluye parametros de salto
a primeros y segundos vecinos, asi como una interaccion electréon-electréon intraatomi-
ca repulsiva y una interaccion electron-electron interatomica atractiva. Este estudio se
llevo a cabo usando el formalismo de BCS, el cual conduce a un sistema de ecuaciones
integrales acopladas que permiten determinar las brechas superconductoras y el poten-
cial quimico a una temperatura y concentracion electronica dadas. Asimismo, dichas
ecuaciones permiten determinar la temperatura critica del sistema, la cual correspon-
de a la temperatura donde la brecha o brechas superconductoras se hacen cero. Mas
aun, a partir de los valores de las brechas superconductoras y el potencial quimico a
temperatura cero es posible determinar la energia del estado base superconductor. Los
resultados obtenidos en este trabajo indican que el estado superconductor en las cade-
nas lineales estudiadas puede estar formado por pares singuletes o por pares tripletes
dependiendo del valor de la densidad de electrones y el parametro de salto a segundos

vecinos.
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1. Introduccion

La conductividad eléctrica en materiales ha sido estudiada a partir de modelos microscopicos
desde mediados del siglo XIX, y tuvo un desarrollo méas profundo en el siglo XX con la formulacién
del modelo de Drude-Lorentz. Considerando el movimiento de los electrones en un sélido usando
mecéanica clasica, este modelo proporciond una explicacion satisfactoria para fendémenos como el
efecto Hall y la conductividad térmica por electrones. Con el desarrollo de la mecénica cuantica, se
amplio el entendimiento de la dinamica de los electrones en un material. Gracias a los experimentos
de H. Kamerlingh Onnes, en los cuales licu6 helio para alcanzar temperaturas del orden de 4.2 K,
se descubrié que la resistencia eléctrica de algunos metales desaparecia. La temperatura a la que
esto ocurre se conoce como temperatura critica (7). Los materiales en este estado termodinamico,
conocido como estado superconductor, se caracterizan por presentar no soélo resistencia eléctrica
cero sino también por expulsar campos magnéticos débiles de su interior (efecto Meissner).

El mecanismo microscépico que da origen a la superconductividad permanecié como un misterio
durante mas de 40 anos y fue hasta el ano de 1957 que surgié la primera teoria microscopica de
la superconductividad (Bardeen, 1957), llamada BCS en honor a sus autores los fisicos estadouni-
denses John Bardeen, Leon Cooper y John Schrieffer, quienes recibieron por ello el premio Nobel
de Fisica en 1972. Esta teoria logré explicar las propiedades fisicas de los superconductores cono-
cidos hasta entonces, hoy llamados superconductores convencionales, y que comprenden algunos
metales y aleaciones metalicas, cuyas temperaturas criticas no exceden los 25 K. Gracias a esta
teoria sabemos que la resistividad nula y la expulsion del campo magnético son consecuencia de
una transicion de fase a un estado coherente de pares de electrones (llamados pares de Cooper)
con espines antiparalelos de tal forma que el espin total de dichos pares es cero (estado de espin
singulete) y en un estado orbital con simetria esférica. Ademas, el estado superconductor esta
separado del normal por una brecha energética isotropica, es decir, cuyo valor es independiente del
momento relativo al centro de masa de los electrones que forman un par.

En 1979 Denis Jerome y Klaus Bechgaard descubrieron que el compuesto organico (TMTSF),PFg
era superconductor bajo presion. Desde entonces se han encontrado méas de 80 superconductores
orgénicos, muchos de los cuales superconducen a presion ambiente y cuya temperatura critica més
alta es de alrededor de 12K. La importancia de estos materiales radica en que parece ser que
su brecha superconductora es anisotropica e inclusive se cree que los pares de Cooper estarian
formados por electrones con un espin total uno (estado triplete) y no cero (estado singulete), como
ocurre en la teoria BCS. Mas atin, muchas de estas sales superconductoras organicas presentan un
comportamiento cuasiunidimensional (Jérome, 2005).

Por otra parte parte, en 1963, J. Hubbard propuso un hamiltoniano donde consideraba el movi-



miento de electrones en una red tomando en cuenta la energia cinética de cada uno y la energia
potencial entre dos electrones en el mismo sitio (Hubbard, 1963). Este hamiltoniano dio lugar a
otros modelos mas complejos, siendo el hamiltoniano de Hubbard extendido el que se utiliza en
la presente tesis. En este hamiltoniano se introduce el término de energia potencial entre elec-
trones situados en sitios distintos, en especial los primeros vecinos. Este modelo permite estudiar
la formacion local de pares de electrones de una manera simple y general porque sus pardmetros
incluyen implicitamente los efectos de todo tipo de interacciones electronicas.

En esta tesis estudiaremos, dentro del formalismo BCS, los estados superconductores formados
por pares singuletes y por pares tripletes en una cadena lineal descrita por un modelo de Hubbard
extendido, en donde consideramos una interaccién repulsiva para electrones situados en un mismo

sitio y atractiva para electrones en sitios vecinos.
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2. Electrones en potenciales peri6édicos

2.1. Ciristales

Una caracteristica de algunos solidos es un arreglo regular de sus atomos que a su vez forman
un cristal. Una unidad estructural del cristal puede ser un d&tomo o varios de ellos. Los electrones
en este arreglo se mueven debido a un potencial periddico generado por los iones en la red y la
interaccion promedio de los electrones. Debido al arreglo periédico, un cristal se puede describir
con una red en cuyos puntos de red se coloca un conjunto de atomos. A este grupo de atomos se
le conoce como base.

Las simetrias que presentan todos los cristales se expresan mediante el espacio de grupo R , que es
un grupo de operaciones de simetria que incluyen a las translaciones, rotaciones, la inversion y sus
posibles combinaciones. El cristal siempre queda invariante bajo la accién de cualquiera de estas
operaciones.

Una red se puede describir usando 3 vectores de translacion a; , as | ag , también conocidos como
vectores primitivos. Estos vectores se escogen para que el arreglo atémico se observe sin cambios
desde dos puntos distintos r y r’. Mateméticamente esto se escribe r + u; a; + usas + uzag =
r’ , donde u; son nimeros enteros.

En forma méas general, las transformaciones de simetria se pueden escribir como: r' = gr + a,
donde g representa cualquiera de las operaciones de simetria con respecto a los puntos de red, ejes
o planos. Los puntos de la red son invariantes bajo la translacion definida como: T = u; a; +
usas + uzag . Esta invariancia de los puntos del cristal es lo que le da la periodicidad y su forma
regular. El paralelepipedo que se forma con los vectores a; entre atomos se llama celda primitiva;
por supuesto, hay varias formas en las que se pueden escoger estos vectores y, en consecuencia,
también hay diferentes tipos de formas de la celda. Uno de estos tipos de celda se llama Wigner-
Seitz que se construye con los planos perpendiculares a los ejes que unen a un dtomo con sus
vecinos mas cercanos.

Cada estructura cristalina tiene dos redes asociadas, la red en el espacio real y la red en el espacio
reciproco. Esta red reciproca se expresa en funcion de vectores base reciprocos: G= vy by + vaobg +
vsbg ; donde los vectores cumplen b;-a; = 2md;;. Fisicamente la red reciproca determina las posibles
reflexiones de un cristal ya que la condicién de difraccion de un cristal es: 2k - G = G, siendo k el

vector de la onda incidente.
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2.2. Zonas de Brillouin

Una zona de Brillouin es una celda primitiva Wigner-Seitz de la red reciproca (Kittel, 1996). Es
importante tener en cuenta que la zona de Brillouin es la representacion geométrica de la condicion
de difraccion 2k - G = G, es decir, las zonas de Brillouin nos muestran los vectores de onda k que
pueden tener reflexion de Bragg debida al cristal.

Ya que en esta tesis se trabaja con una red lineal, es preciso ver dénde se encuentran sus zonas de
Brillouin. Para encontrar la primera zona, se especifica un vector G desde el origen a el punto mas
cercano de la red y se traza un vector perpendicular a G justo en la mitad. El plano perpendicular
es la zona de frontera de la primera zona de Brillouin. Suponiendo que el primer punto de red

lineal se encuentra en b = 2Z entonces la frontera de la primera zona de Brillouin estd en k = 4+Z.
a’ a

2.3. Teorema de Bloch

En esta seccion repasaremos el problema de un gas de electrones moviéndose en una red cristalina.
Se puede preguntar si el potencial en el que se mueven los electrones deberia de ser una suma de las
interacciones electron-electron y electron-ion o se puede tomar un promedio de dichas interacciones.
Para responder a esta pregunta, se puede utilizar el método de Hartree-Fock para estudiar el
movimiento de un solo electron en un potencial periodico V (r) debido a la interaccion electron-ion
mas el promedio de las interacciones electron-electron.

Tomando esto en cuenta, la ecuacién de Schrodinger para un solo electréon en un potencial periédico
V(r) es:

2m

H(r) = [iw n v<r>} b(r) = EY(r). 0

Otra caracteristica de esta ecuacion es que el hamiltoniano es invariante bajo una translacion de
red T

La funcion de onda que sea solucion de la ecuacion de Schrodinger (1) debe cumplir con caracteris-
ticas propias de un potencial peridédico. Precisamente esto fue expresado por F. Bloch, proponiendo
y demostrando el teorema acerca de las funciones de onda en una red periddica. El teorema es el
siguiente: “Las eigenfunciones de la ecuaciéon de onda para un electrén en un potencial peridédico

(ik-r)

son el producto de una onda plana e por una funciéon Uk(r) con la periodicidad de la red del

cristal” (Kittel, 1996). Se llama entonces funciéon de Bloch a:
Vni(r) = Upsc(r)e™™. (2)

La funcién U, k(r) es invariante bajo una translacion en la red, por lo que cumple la relacion:

12



U(r +Ry) = U(r), n es el indice de banda, R; un vector de translacion en la red y k es el vector
de onda (o pseudomomento). Al ser U, x(r) una funcién periddica e invariante bajo translaciones,

se puede expandir en una serie de Fourier:
vlicr) = 37 Ry e (3

A las funciones a, (Ry,r) se les llama funciones de Wannier. El indice n se omitira en el resto de

la tesis debido a que trabajaremos solamente con una banda.

2.4. Pares singuletes y tripletes

La existencia de electrones apareados es la premisa para que exista la superconductividad y, de
hecho, es parte fundamental del desarrollo de la presente tesis, por lo que es conveniente analizar
la funcién de onda de un par de electrones.

Cabe recordar que la funcion de onda de mas general de dos electrones cumple con el principio de
Pauli y por lo tanto debe ser antisimétrica ante el intercambio de las etiquetas que denotan a los

electrones. Esto se expresa mediante la siguiente relacion:

U (ry,01,72,02) = ® R)p(T) X010,

donde ®(R) es la funcion de onda espacial del centro de masa de los electrones, la cual siempre es
simétrica, mientras que p(r) denota la funcion espacial de la coordenada relativa. El estado de espin
Xo,0, determina, entonces, si la funcion de onda orbital p (r) sera simétrica o antisimétrica ante el
intercambio de particulas ya que la funcion de espin puede tomar el estado singulete (antisimétrico)

cuyo espin total es 0:
1

XUIU2 = \/§

o los siguientes tres estados tripletes (simétricos); en donde el espin total es 1:

(> = [1>),

1>
Xowoz = § 75 (114> + [11>)
1>

2.5. Hamiltoniano de amarre fuerte

La funcion de potencial que se utiliza en el estudio de los cristales reales debe de estar relacionada

13



de algiin modo con el potencial real experimentado por un electréon debido a los iones y a todos los
demés electrones en un cristal. La solucién exacta de este problema, incluso en la aproximacion
de un solo electron, seria muy dificil de lograr si no se hacen mas aproximaciones, entre las que
destacan la aproximacion del electron casi libre y el modelo de amarre fuerte; éste ultimo es usado
en la presente tesis.

Se considera un cristal cuya base primitiva contiene iinicamente un dtomo y ademas se considerara
una sola banda. En el modelo de amarre fuerte se supone que los dtomos del cristal estan tan
separados entre si que la interacciéon entre vecinos es relativamente débil de tal forma que los
electrones de valencia se encuentran fuertemente ligados a los atomos que conforman el cristal.
En este caso las funciones de Wannier a (R,,r) en la ecuacion (3) pueden aproximarse mediante
funciones atomicas ¢, esto es, las funciones de Bloch de la ecuacion (3) vienen dadas, de una

manera aproximada, por:

¥ (k, 1) FZ e®Big (r — Ry). (4)

Aqui N, denota el nimero de sitios en el cristal. Ya que se trabaja en un modelo unidimensional, se
hacen los siguientes cambios: r = z, R; = z; y k se utiliza en una dimensién. Antes de continuar,
cabe senalar que la utilizacién de orbitales atémicos en vez de funciones de Wannier es el punto
de partida de un método aproximado para calcular las bandas de energia en los sélidos conocido
como LCAO (Lineal Combination of Atomic Orbitals), ya que involucra la combinacion lineal de

orbitales atémicos. La funcién que se utiliza queda entonces como:

N

i ( jﬁ ZZ e (4 — 7). (5)

Para calcular las energias que presentan los electrones en este modelo, se utiliza el siguiente ha-

miltoniano:

H:—(h2>v2+V() (6)

2m

donde V (z) representa el potencial periodico debido a los iones del cristal. Los valores de la energia

se calculan a partir de:

E (k)= (Yr | H | ¥x)
_ Nizeikm—w (6 (x—av) | H| ¢ (x—m), (7)

S
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en donde cada término de la suma es una funcién de x; — zy, y no sobre z; y x; individualmente,
por lo que para cada I’ particular la suma sobre [ conduce al mismo resultado. Se escoge entonces,

xp = 0 para tener:

—-1)/2
§j e (¢ (a) | H | ¢ (x — 1))

N\Z

=< () [ H [ ¢(x +Z€““” v) | H|¢(x—m)), (8)

en la ultima igualdad se ha separado el término x; = 0 de los demés. El primer término del lado
derecho de la ecuacion (8) muestra la energia que tiene un electron en el d&tomo [; mientras que el
segundo término representa el salto (hopping) del electron de un atomo a otro del cristal.

Para poder evaluar la energia, el potencial V (z) puede dividirse en dos términos que ilustren la

interaccion en la red cristalina. Para ello se propone lo siguiente:

V(z)=v(z)+ V' ().

El término v (x) refleja el potencial del dtomo en el origen, mientras que V' (x) es el potencial
resultante de los atomos vecinos. Es necesario hacer notar que el potencial V' (z) es apreciable
en los vecinos del d4tomo en el origen, pero alrededor del origen es despreciable. Ahora se pueden
evaluar los dos términos de la ecuacion (8); para el primero de ellos se tiene:

0@ | H |0 = (06| |-gtes +0@] [660)) + 00 [V (@) 0. )

Se reconoce en el primer miembro del lado derecho a la energia atémica Ej, mientras que el segundo

término es la siguiente integral:

5= [ @V @)6 () do (10)
Ahora bien, ya que V' (x) es despreciable en el origen y las funciones ¢ (x) tienen valores apreciables

solo en el origen, esta integral es muy pequena. Ahora se procede a evaluar el segundo término

de la derecha de la ecuacion (8). El término que involucra a la interaccién con el primer vecino

15



xr1 = a, involucra una integral que se puede escribir como:

@) 1160~ a)=(8(a) | 5+ oo =) [ 60— 0)

+(o(2) |V (x—a)|¢(z—a)),

el primer término del lado derecho es igual a Ey (¢ (z) | ¢ (x — a)), ya que es un producto interior
de dos funciones centradas en atomos diferentes, este término es cero. Por otro lado, la segunda

contribucién es una integral constante, sea ¢t dicha integral, entonces:

t:/qﬁ*(x)V'(x—a)gzﬁ(x—a)dx. (11)

Este parametro se conoce como la integral de traslape ya que depende del traslape entre orbitales
centrados en dos atomos vecinos. Aunque es pequeno, no se puede despreciar ya que V' (x — a) es
apreciable cerca del origen.

Si se sustituyen todos los valores obtenidos en (8), se suman solamente sobre los primeros vecinos

[ = [—1,1], se tiene una expresion para la energia:

1
E(k)=Ey+B+t» e (12)

=1
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2.6. Segunda cuantizacién

El proceso conocido como segunda cuantizaciéon permite estudiar la simetria de los estados de
sistema de muchas particulas idénticas en una forma simple. En el siguiente tratamiento se consi-
deraron particulas idénticas no relativistas. En un sistema de N particulas, las funciones de onda
vienen dadas por ¥ (zy,...,2y) , en donde las z; denotan las coordenadas espaciales y los estados
de espin de las particulas en el estado |¥). Asimismo, suponemos que cualquier estado de una sola
particula puede representarse como una combinacién lineal de un conjunto completo de funciones
de onda {¢, ()}. Por lo tanto, cualquier estado de nuestro sistema puede expandirse en una base

que es el producto tensorial de estados de una particula, esto es:

U(ry,..,on) = Y Clng,...,nx)én (1) . by (2n).
{n.j}

Debido a que en esta tesis se trabaja con fermiones, ¥ es antisimétrica bajo el intercambio de
particulas por lo que los coeficientes C' (nq, ..., ny) deben ser antisimétricos bajo el mismo cambio.

Un conjunto de estados de una base con N particulas es el producto tensorial:
Wrsee o W) = [00) X W) x W) = e SR (W) 5 x W), (13)
VN! =

La suma abarca todas las permutaciones posibles de cada funciéon. Es claro que para fermiones el
factor £ es -1. La ecuacion (13) es el principio de exclusion de Pauli, ya que si dos estados son
iguales el producto tensorial se desvanece.

Considerando un segundo estado del sistema, (x1,. x|, €l producto punto de estos dos estados

viene dado por
1
O xwl ) = 55 D67 (x| Yrw) - (xaan | pan)- (14)
'S

Ahora bien, la ecuacion (14) es el determinante de la matriz (x;| ¢x), y entonces:

xal vy - al ¥w)
(Xts - Xl 1y ) = 3 : : (15)
vl ) o (vl ¥v)

En el caso de fermiones, este determinante es el llamado «determinante de Slatery» .

Ahora se considera un espacio en donde el numero de particulas puede variar. Se comienza a
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denotar a Hy como el espacio de Hilbert en donde no hay particula alguna; H; el espacio en donde
solo hay una particula y, de esta forma Hy al espacio de Hilbert donde hay N particulas. La suma
directa de todos estos espacios es el llamado espacio Fock: Hi & Hy ® -+ - ® Hy = Hpoek-

Se dice entonces que un estado cualquiera en el espacio de Fock [i)) puede ser expresado como la
suma de subespacios Hy = 1) = [¢°) + [¢1) + - + [¢V) .

Sea |¢) un estado arbitrario de una sola particula, definimos el operador de creacion ¢* (¢) como:

C+(¢) ’wla"'awN>:|¢7w17"-7¢]\7>a (16)

y el operador de destruccion:

N

(@) [, Ny = TG L) [, s ). (17)

k=1

Estos operadores siguen estas reglas de conmutacion:

c* (¢1) " (¢2) = ct (¢2) " (¢1) (18)

{C+ (¢1) et (¢2)} =0. (19)

Hasta este punto, el tratamiento que se ha tenido con la segunda cuantizaciéon ha sido en general.
En la representacion de los niimeros de ocupacion, en la cual los estados se denotan por el niimero
de particulas n, en el estado de una sola particula k, que para fermiones toman solamente los

valores de n, = 0y ny = 1, los operadores de creacion y aniquilacion acttian de la siguiente forma:

cing, . oong ) =vVni+ 1 ng, .o+ 1,000 (20)

ci|n1,...,ni,...):\/E|n1,...,ni—1,...), (21)

donde el operador ¢; destruye una particula en el estado i, mientras que ¢;” crea una particula en
el estado 1.

Las relaciones de anticonmutacién que siguen estos operadores fermiénicos son:

{ci,e;} = {cj,cj =0, (22)
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{e, cj} = cicf + ¢ e = 0y (23)

Al operador n; = ¢ ¢; se le conoce como operador de ntimero, y sus eigenvectores son los estados
|ni, ng, ..., ) con eigenvalores n;.

En general, el hamiltoniano de un sistema de N particulas interactuantes se puede escribir como:

N N
H= 3 HO+ 60 2
=1 7j=1

[\DI»—t

haciendo 7 # j. Este hamiltoniano esta formado por operadores de una sola particula y de opera-
dores de dos particulas. El primero es un operador h (¢) que solamente depende de las coordenadas
de una sola particula, sin embargo, al considerar sistemas de N particulas idénticas, siempre se
encuentran sumas de tales operadores, iguales entre si excepto por la coordenada. Se entiende por

operador de una sola particula H; a la suma de los operadores h (¢):

N

Hy =Y h((). (25)

=1

Anélogamente, un operador de dos particulas Hs se refiere a una suma de operadores v ((;, () que

dependen de las coordenadas de un par de particulas:

Hy = % Z v (Ci,Cj)- (26)

ij=1i%j
En esta suma se incluyen todos los pares distintos y se excluye el término v ((;, (;) ya que se supone
que una particula no interactia consigo misma. En la base de la funciones (15), los elementos de
matriz de H; seran cero a menos que todos los nimeros de ocupaciéon permanezcan inalterados o
bien, los estados difieran en un solo nimero de ocupacién. Para el segundo caso se puede demostrar

que, para ¢ < j,
<...,ni:1,...,nj:0,...|H1 | ...,ni:(),...,njzl,..):hij(—l)s(iﬂ’j_l) (27)

donde
hy = (i h| )= /pz<c>h<<>pj<<>d<

y la interaccion incluye una suma sobre las coordenadas de espin. En (27), S(i+ 1,5 —1) es la
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suma de los nimeros de ocupacion desde i + 1(incluyendo este estado) hasta j — 1. En general:
S(m,n) = Z N (28)
k=m

Si i > j, el exponente en (1.5) es S (5 + 1,7 — j).

Utilizando los operadores de creacion y aniquilacion, el operadore H; puede escribirse como:

Hi=Y G0l e (29)

ij
Los resultados para el operador Hy son similares y resulta que (Marder, 2000):

1

Hy =3 > ij | v | k) cfefacy (30)
4,5,k,J

en donde el elementos de matriz esta dado por:

wwwmz/@@mg@wm@mmmﬁﬂmmm (31)

Es importante hacer notar que el orden de los operadores (i, j, k, 1) en la ecuacion (30) es distinto
del que aparece en los elementos de matriz (i, j, [, k). De esta manera, el hamiltoniano més general
de un sistema de N particulas interactuantes puede escribirse, dentro del formalismo de segunda

cuantizacion, como:

. . 1 y
H=H+H =Y (i hljyeie+5 > (g | v | k) ¢ ef e (32)

0] ,7,k,l
2.7. Modelo de Hubbard extendido

Unos de los modelos més simples y generales, expresado en términos de interacciones locales, usado
para describir los aspectos de muchos cuerpos en las propiedades electronicas de los solidos es el
modelo de Hubbard (Hubbard, 1963) que a continuacién se explica. Para mantener la teoria lo
méas simple posible, se considera un sélido con una sola banda s. Ya que se estd interesado en
una descripcion local del sistema, es conveniente trabajar en la base de las funciones de Wannier.
Denotando a |i) al estado de un electron descrito por la funcién de Wannier p (r — R;) centrada
1 sitio R, introd 1 d d i6n ¢y de aniquilacion ¢ lectrd
en el sitio R; y se introducen los operadores de creacion ¢, y de aniquilacién ¢;, para un electron

con espin o en el estado |i), se escribe entonces el hamiltoniano (32) como:
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H = Z ezc Cig + Z Lij wcjg + % Z Z UZIEZ Ciy ]U/Cla’cka7 (33)

i 1#5,0 ijkl oo’
donde
tiy = (| h|j)= /P* (@ — i) h(z) p (2 — x;) du,e =ty (34)
y
UM = (ij | v|kl) = /p*(m—xi)p(m/—xj)v(x—a:’)p(a:—:ck)p(x’—xl)dxda:’. (35)
) - . : ) :
Aqui h (z) = —%V + u(x), donde u (1) es el potencial que siente un electron debido a todos los
2

ionesy v (z —2') = como la interacciéon Coulombiana de largo alcance entre dos electrones.

|z — 2|
En adelante s6lo se consideran los términos Ui’}l mas importantes en la ecuacion (33). Por ejemplo,
para sistemas de bandas angostas, Hubbard mostr6 que los elementos de matriz dominantes de la
interaccién electron-electréon son:

U = (ii | v | i)

V={ij|v|ij)
siendo 7, j primeros vecinos.
De esta manera, U y V parametrizan la interacciéon de dos electrones situados en un mismo
sitio y en sitios vecinos, respectivamente. Considerando tinicamente estos elementos de matriz del
potencial de interaccion v, y despreciando los demés términos, se obtiene el siguiente hamiltoniano
de Hubbard extendido:

H = Z t;jc . UC]’U + U Z N 4N, | + % Z n;n;, (36)
i (4,7)

i#£],0

donde n;, = c;-fgc,-p es el operador de nimero, y la ocupacion total electronica en el sitio i es
n; = nit +n; . En esta tesis solamente consideraremos saltos entre primeros y segundos vecinos
por lo que t;; = t, si ¢, j son primeros vecinos;t;; = t', si ¢, j son segundos vecinos y t;; = 0, en
cualquier otro caso.

El primer término es la energia cinética de los electrones entre sitios vecinos de la red, este término
crea un electron con espin o en el sitio ¢ y destruye uno en el sitio j. Fisicamente es el término
que representa el transporte de electrones en la red. El segundo término considera la interaccion
coulombiana entre dos electrones situados en el mismo sitio; mientras que el término V es la

interaccion entre dos electrones colocados en sitios vecinos. En este trabajo se considera a U > 0

y V <O0.
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Este hamiltoniano describe a un sistema de campo bosénico que es polarizado por la presencia
de los electrones, que a su vez forman pares por sitio si el acoplamiento supera a la interacciéon
coulombiana.

Para trabajar con el hamﬂtoniano de Hubbard extendido, es conveniente tomar su representacion

reciproca utilizando: cw = g ’k'Ric:’U V Cio=—F— E —ik R
\/ v Ny :
+ o ikR; —ik'R; +
t E cwcjg— — E E E ‘e Jck oCk o
<i,j>,0 <z,j> ko k',o
1 e Iy e
- E /‘ E zk:rl [ —ik'z; 1 Te ik x,+1] ngck/,cr
i kKo
t . T _
_ F § E : 6zkma [6 ik’ (m—1)a +e ik’ (m+1)ai| Ck o
5 m kKo
i) s N
— 2 2 ezkma ik'ma |:67,k @y e ik a] C;{:":o’ck/7o—
m ko
— zma (k—K") /
= — E E 2cos(K a)cy ,on 0 =t E 2c0s(ka)c;; 4Cr.q- (37)
Ns m kk'o

El mismo procedimiento se aplica para el término de salto a segundos vecinos, lo que resulta en:

t Z G oCno =1 Z 2c08(2ka)c .o, (38)

<i,j>,0 k,o

de esta manera

Z tZJ 7 O'C] o Z Ck a'ck 0 (39>

i#£j,0
donde €(k) = 2tcos(ka) 4 2t'cos(2ka), la cual es la relacion de dispersion del sistema.

Asimismo:
- -
<N2) zma ) zma(q q )Ck Tck'ﬁc icq ) (40)

m  k,k’,q,q

y se usan las propiedades de anticonmutacion para operadores fermionicos (22) y (23):
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an,Tnm,i Z Z ima(k—k") zma(q ) CkT [5k’ 5T~L —cf 0. CK, T} Cq' L

m  k,k',q,q
- <N2) Z Z malt=ktad) O 1Cary O/ 1Ca
m  k,k',q,q'
B (Nz)z Z malk=kras Q)Cmcqﬂ Cqr 1w 1]
m  k,k'.q.q
Z O (k=K +q—d) el cocmy (41)
Sk,k’,q,q’

De la tdltima ecuacioén, se igualan términos en la delta, ¢ = k — k' 4+ ¢, y se hacen los cambios de
variable, k =p+ Q, ¢ = —p+ Q y k' = p' + Q. Sustituyendo en (41):

+
D dk—K+a—d) el cpicns = Z Cpr @t Cpr QU C P QIO 1
¥ kK a0, pp ',Q

renombrando los indices por p — k, p' — k' y Q — ¢, el término de energia por sitio queda escrito

COo1mo:

U
+ o+
u E Mo |, = N D gt Chra Cb+aChra- (42)
k,k'.q

Para el tltimo miembro del hamiltoniano (36), se puede escribir:
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<%,7> (i,j),a o’ (1,5
Z Z k k‘,‘i‘q q )Rm Z (q q )Rnck gck, O'C;_o—/cq o
5 ka0 0 J
|4
2N d(k—k +q—4q")2cos[(q—q)d] [czack/’gc;ocqlﬂg + C:’Uck/ﬁc;ﬂcq/’_o]
k.k',q,q' .o
Z 2cos [(q — ¢') d [czackggcigcqw]
k.a.q' o
\%
N §(k—k +q—4q)2cos[(qg—q)al [C;TC;\I’Cq/7¢Ck/7T + C;F,Tcz’ickgicq/ﬂ
k.k',q,q' .o
Z 2cos [(q — ') a] Gy Chig—q O'C(—;O'Cq o
k,a.q' o
‘1“_ Z 2cos[(q—q)a ]CkTC 16/ L Ch+q—q1> (43)
k,a.q’

en el dltimo paso se ha usado el hecho de que ¢, k£ y k£’ son variables mudas. De la misma forma

en que se hizo en el término con U, se reescribe la tltima igualdad como:

v
E : } : + +
5 nin;= 2N 2008 q -9 ) ] Chtq,0Ck' +4,0C_1q,0CF +q,0

k,q,q',0

+— Z 2c05[(q = ¢') a] g+ C s g L CH 4 a L Ch a1 (44)
k,q,q’

En esta ultima relacion, se observa que el segundo término de la energia potencial interatéomica
se aplica so6lo a pares con proyeccion de espin total 0 (singuletes y un caso de tripletes), y el otro
término a pares con proyeccion de espin total 1 6 -1 (dos casos de tripletes).
Ahora se tiene la representacion del hamiltoniano de Hubbard extendido en el espacio reciproco.
Si se hace la interaccion interatémica V' igual a cero, se obtiene el modelo de Hubbard esténdar.
Este modelo, aunque sirve de guia para una primera aproximacion a un modelo real, carece de una

interaccién mas apropiada para materiales de laboratorio.
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3. Superconductividad en una cadena lineal

3.1. Formalismo BCS

En esta seccion se encuentran las ecuaciones acopladas que permiten obtener la temperatura critica
(T.) y la brecha superconductora (A) de un superconductor dentro del formalismo BCS. Para
encontrar dichas ecuaciones, se hace uso del hamiltoniano de Hubbard extendido en el espacio
reciproco:

H=Y e(k)m,+ Nis Y Vil ety awey, (45)

ko KK

donde € (k) es la energia de una sola particula, Vig es el elemento de matriz del potencial de
interaccion entre dos electrones y Ny es el nimero de celdas unitarias del sélido.
El ensamble gran canénico utilizado para la descripcion de sistemas termodinédmicos estéa dado

por:

7 = T'r’e_ﬁ(H_“N“P), (46)

donde = kBLT , siendo kp la constante de Boltzmann y, en este caso, el hamiltoniano utilizado en
el ensamble es el hamiltoniano (45).

La traza representada se realiza sobre todos los nimeros de ocupacién. Ahora bien, el hamiltoniano
H tiene productos de cuatro operadores fermiénicos, por lo tanto la traza no se puede calcular en
forma cerrada.

Se utiliza entonces una aproximacion de campo medio en la que escribimos:

k) = bk + (CkpCky — bk, (47)

donde bk = <Ck,TC—k,¢>'

Sustituyendo en el exponente del ensamble gran canoénico, se tiene:

N 1 N
H — puNop = Z € (k) nio + N Z ka’ci,TCJ—rkﬁk’,TC—k’,i — Ny

k.o S kK

= Z§ (k) Nk,o — Z ka/ [bk/c;chk + bfc’ck7TC—k,i — bi’;/bk]
k,o kk’

= Zé (k) Nk,o — Z (Akcl—:TCi_k + A;;Ckﬁc_k”L - Akbf{) s (48)
k,o k
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donde solamente se consideraron las cantidades a primer orden del término en paréntesis de la

ecuacion (47) y donde

1
Ay = . kZ Viae Dier- (49)

Con esto, s6lo hay productos de dos operadores fermionicos por lo que la traza de la ecuacion (46) se
puede calcular de forma exacta utilizando un cambio de variables adecuado. Dicha transformacion
se conoce como transformacion canonica de Bogoliubov; ésta expresa a los operadores de creacion

y aniquilacién por medio de operadores de Fermi ~, . Lo anterior se escribe de la siguiente forma:

* +
Ck,t = U Vk0 T Vk Vi

Ctk,¢ = — UKo + UV -
Los coeficientes uyx y v deben satisfacer
] + v = 1 (50)

Se sustituye la transformacion canoénica en (48) y se obtiene:

H—puN =Y & (k) [(lul” + oel?) (vioveo + v ver) + 2 |0
k

+ 22UV Yr1Vko + 2k Uk Y0 Vi)

+ Z[(Akukvz + Ajuivr) (Vi vmo + ik — 1)
k
+ (Apv® = Ajup?) veaymo + (Afvp — Agui) vignh + AeAf. (51)

Para poder diagonalizar el hamiltoniano se escogen uy y v de tal forma que los coeficientes de

Y1 Tko Y Vo Yny en la ecuacion anterior sean cero, entonces:
26 (k) ugvy, + Afvi — Agui = 0. (52)

Con las ecuaciones (50) y (52) se pueden determinar uy y vy en términos de Ag. De la parte

*
£V k

imaginaria en (52) se encuentra que " s real; multiplicando (52) por —£ y resolviendo la
(

U,
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ecuacion de segundo grado que resulta, se obtiene:

szk

Uk

= /€2 (k) + |A]* — £ (k) = E (k) — £ (k). (53)

Cabe aclarar que se tomo el signo positivo de la raiz pues éste es el estado de minima energia.

E (k) —
Despejando de (50) el coeficiente |vg|* y sabiendo por (53) que Okl = ( (k|)A |€ (k) se obtiene
k
el valor de los coeficientes: . £ (k)
2 2
=1- =—-|1-=5). 54
o = 1 sl = 5 (1 £ (54)

Ahora se estéa en condiciones de reescribir el hamiltoniano en términos de los nuevos operadores:

H — ,UN: Z (5 (k) — E (k) — Ni Zka'bek'>

S kk!
+3 E (k) (o + ) (55)
k

Este hamiltoniano nos describe las propiedades del sistema. El primer término es una constante,
y el segundo describe fermiones independientes cuyas energias de excitacion son las E (k). Como
ya se menciond, los operadores Yo v Yx1 son operadores fermionicos y, como tales, obedecen a las
relaciones de conmutacion de Fermi-Dirac. Lo que procede es encontrar los términos b, haciendo
uso de la autoconsistencia ya que dichos nimeros son los promedios cuantico y termodinédmico
de los operadores ¢y 1ci, cuando el sistema viene descrito por H — ,uN . En mecéanica estadistica

cuantica se demuestra que dichos promedios vienen dados por (Pathria, 1972):

b= - Tr {eacp [—ﬁ (H — ,uN)] Ck,Tka,i}
B e S

donde T'r{...} denota a la traza del operador entre paréntesis en el espacio de Hilbert de los

(56)

eigenestados de Heopr — ;LN . Nuevamente, podemos reescribir la ecuacion (56) en términos de los

operadores fermionicos, dando como resultado:

Tr {ea:p [—B (H — /LNH (—usz;;%%o + uzvmmﬁ)}

G s

= wpop {1 = 2f [E (K)]}, (57)
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en donde: X

fIE (k)] = BT 1 17
que es la bien conocida funcién de Fermi-Dirac. La funciéon anterior da la probabilidad de ocupacion
de un estado.
Ahora que se tiene el valor de los términos by aunados a los coeficientes vy podemos sustituir en (49)
y encontramos una ecuacion explicita y general de la brecha superconductora para temperaturas

finitas:

1 Ay E (K

kl

Esta tltima ecuaciéon es autoconsistente y para obtener la brecha superconductora, se necesita
otra ecuaciéon para obtener dos ecuaciones acopladas integrales no lineales. Para simplificar la

representacion se denota

By

tanh {E “ﬂ |

~2E(K) 2% T

La teorfa BCS propone una funcién del estado base superconductor que tiene la siguiente forma:

|We) = H (uk + vkc%cfk7¢) |0) (59)
k

Al conocer ya todos los valores de la funcion del estado base, si se calcula el valor esperado del
modelo de Hubbard reducido, se obtiene el valor de la energia del estado base y el valor medio del

nimero de particulas:
Eq= <‘I’G | Hpos — uN | ‘I’G>

2(k A2
> (&(k) - %Ek; ) + 3 gy (60)
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en donde:
N = <\IIG | N | \IJG>
) 1% 1 E (K
:2;%,@ :; <1—%) Wtcmh {Qk(BT)} (61)

3.2. Ecuaciones BCS para modelo de Hubbard extendido

3.2.1. Pares singuletes

Para obtener las ecuaciones integrales acopladas de BCS que permiten encontrar la brecha super-
conductora (Ag) y el potencial quimico (u) para una densidad de electrones (n) y temperatura
(T') dados dentro del hamiltoniano de Hubbard extendido sustituimos:

Viw = U + 2V [cos (ka) cos (K'a) + sen (ka) sen (K'a)], (62)

en las Ecs. (58) y (61). De esta manera, para la brecha de energfa se tiene:

k— ——/ ka’Ak’Fk’ dk

a 2aVcos(ka) [
= ! ! / —_— ! / ! !
= 27r B [Ag Fy] dk" — o /_7r [cos (K'a) Ay Fy] dk
2 a
_(ﬂ/#n(k'a) / [sen (K'a) Ap Fy] dE'. (63)

En los pares singuletes esta tltima ecuacion se puede simplificar notando que en el tercer término,
se tiene una funcion impar sen (k’a) multiplicada por dos funciones pares Ay y Fis. Sabiendo que
la integral de una funcién impar en un intervalo simétrico es igual a cero, el dltimo término se

anula.

Se propone como forma explicita de la brecha de energia a Ay = Ay + Ajcos (ka), sustituyendo en
(63) se tiene:
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jus

Ay [ Ay (@
Ay + Ajcos (ka):—ag 0/ [Fk/]dk:’—ag 1/ [cos (K'a) Fy) dk

s _ 7 m _m
a

_ 2aV Agcos(ka)
2T

us
a

/ [cos (K'a) Fy] dk' + ' [cos® (K'a) FiudK'] .

™

2aV Ajcos (ka)
27 /_
(64)

Igualando los términos independientes (Ag) y los términos multiplicados por A;cos(ka) se obtienen

dos ecuaciones autoconsistentes:

Ao = —UAoIy — UA (65)

Ay = —2VAL — 2VA L, (66)

donde: I,, = £ /a cos™ (k'a) Fy.
2r ) =

La tercera ecuacion viene dada por (61):

a [« e(k)—p E(K)\
" 27 _m Ek’ tan ZkBT dk (67>

Las ecuaciones (65), (66) y (67) forman un conjunto de ecuaciones integrales acopladas con incog-
nitas Ag, A1 y p.

Se puede reescribir el gap (A) de la siguiente forma:

A= Ag+ Ajcos(ka) = Ay (1 + % Cos (k:a))
0

A=Ay (1+bcos(ka)) (68)

En donde el cociente de las brechas de energia se ha hecho igual a b.

Escribiendo (65) en términos de Ay, se tiene:

Ay = —UAgly — UbAy Iy

1= —Ul, — Ubl
1+ Ul

. Sustituyendo este valor en Aj:
Ul

Despejando b, se encuentra una expresion explicita: b = —

30



bAo = —QVAoll — QVAObIQ

1+ UJ 1+ UJL
Y A P i)

I
Ul Ur, °

—1—-Uly = 2UVI} + 2V I, +2UV Iy, (69)

Cuando la temperatura alcanza la temperatura critica, la brecha de energia es cero y sustituyendo

el valor de las integrales, se obtienen las ecuaciones para calcular la temperatura critica:

us 2
—1- Ui ’ F,g,dk’ = —2UV

a [
Py /_ﬁ cos (K'a) F},dk'

a

JE] I

+2V—/ cos® (K'a) Fj,dk' + 22UV £ f F},dk [“ fgz cos® (K'a) F},dk'| , (70)
y us
a 3

n—1= T le (k') — u) F},dk', (71)

~ tanh (%—TM'>

2e (k') — pl
Tomando el otro limite, cuando T" — 0, entonces se obtienen las ecuaciones para calcular la brecha

donde se ha definido a: F, =

de energia a temperatura cero:

™ ™ 2
11U~ / " Fagpdk = —2UV |~ / " cos (Ka) Fzs,k/dk’]
2T _m )=

+2V 5 [ cos? (Ka) Fagpodk + 20V i [0 Py ok [g [ cos® (Ka) Faypdk! |, (72)

1
VEWR 4+ (A + Acos (Ka))?

donde Fj jy =
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3.2.2. Pares tripletes

Retomando la ecuacion (63), pero tomando en cuenta que ahora Ay debe ser impar, entonces el
tnico término que se conserva es el ultimo:

~
a

Ay =

~ 2aVsen (ka) /

. [sen (K'a) A Fy) dE' .

us

(73)

En este caso se propone como solucioén una brecha impar del tipo: A(k) = Asen (ka). Sustituyendo
este valor en la ecuacion (73):

us
a

Asen (ka) = _2aV526n (ka) /
m _

[sen (K'a) Asen (K'a) Fy] dk'

s
a

1= Va [sen® (K'a) Fy| dK'. (74)
™ —m

La ecuacién para el nimero de particulas es idéntico al caso anterior (Ec. (71)).

Para determinar la temperatura critica (7,.) tomamos el limite Ay — 0 :

1= _av sen® (K'a) F},dk . (75)
T J-n

Para la brecha de energia (7" — 0), se escribe

1= _av e sen® (K'a) Fyy pdk/, (76)
™ _z
1
donde: Fy p = .
2\/5 (k')* + AZsen? (K'a)
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4. Resultados

4.1. Densidad de estados de un electréon en una cadena lineal

En esta seccion estudiaremos la densidad de estados electronicos de un electréon en una cadena lineal
descrita por un modelo de amarre fuerte con pardmetros de salto a primeros y segundos vecinos.
El analisis de esta densidad de estados permitirad entender el comportamiento de la temperatura
critica y de la brecha superconductora de los superconductores lineales estudiados en esta tesis.

La funcion de Green para hamiltonianos de amarre fuerte es:
B | k><k|

siendo | k >= \/LNTZ e'k#n) | p > la funcion de Bloch en notacion de Dirac, y e(k) la energia

n
cinética de los electrones. Obteniendo los elementos de matriz de la funcion G(z)

L]k k ) ik(z;—2m)
<l|k><k|m> _ / gk (78)
1BZ

WIGE) Im =) == = Wy 2= (k)

k

La integral se restringe a la primera zona de Brillouin por lo que los limites de integracion son
[—g, ﬂ En la presente tesis, d=1 (red unidimensional), y 2 = £. Sustituyendo la energia e(k):
“ eik(zl—xm)

a
G(l.m:2) = — | dk
(I,m; 2) o / z — 2tcos(ka) — 2t'cos(2ka)

_x
a

(79)

Esta integral se evalia para obtener la densidad de estados por sitio que viene dada por (Economou,
2006):

p(e) = F - Im (G (1,1:0)} (80)

Se utilizan métodos numéricos para resolver la integral y obtener la densidad de estados, sin
embargo, de un anélisis de la ecuacion de la energia se pueden obtener analiticamente los valores
de la energia en los que aparecen singularidades de van Hove, donde p(e) diverge. También sabemos
que al trabajar con un sistema de electrones de una sola banda, la densidad total de estados por
sitio es 2. En este trabajo fijamos el valor de t < 0 , y los diferentes valores para el parametro de
salto a segundos vecinos ¢’ se dan en funcion de ¢.

Para obtener los puntos donde se encuentra una singularidad en la densidad de estados, encontra-
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mos los maximos y minimos de la energia €(k) . Tomando la primera derivada de €(k) respecto a

el namero de onda, e igualando a cero:

de(k)
dk

= —2atsen(ka) — 4at'sen(2ka) = 0

Es claro que dos de las soluciones corresponden a k = 0 y & = 7. Para la tercera solucion, se

despeja k, y se utiliza la relacion: sen(2x) = 2sen(z)cos(x). De esta forma se obtiene:

—tsen(ka) = 2t'sen(2ka)

t
= cos(ka)

i 1 t
= —arccos | ——
a 4t/

Ya que el arccos estd definido inicamente entre [—1,1], se debe cumplir que | £ |< 1, por lo que
entonces | ¢t |<| 4t |. En este caso, la densidad de estados electronicos presenta tres singularidades
mientras que cuando | ¢ |>] 4¢' | solamente aparecen dos singularidades.

En el cuadro 1 se muestran los valores de la energia donde aparecen las singularidades en la
densidad de estados para diferentes valores de ¢'.

Cuadro 1: Singularidades de la densidad de estados electrénicos

| e(k) | =0 | t’=-02[t] [¢t'—-0.25[¢] | t'=-05]t] | t'—08[t] |
€(0) -2|t] -2.4]t| -2.5]¢t| -3|t| -3.6]t
e(—7) 2t 1.6t 1.5t || 0.4[t]
¢ (arccos [—2]) | No definido | No definido -2.5]t| L.5|t] 1.9¢|
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Figura 1: Densidad de estados de un electréon en una cadena lineal (D.0.S) en funcion de la energia
(E).
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Las singularidades obtenidas analiticamente en el cuadro 1 concuerdan con las graficas de las
densidades de estados obtenidas numéricamente. Se puede apreciar que para un parametro de
salto a segundos vecinos nulo, la densidad de estados es una funcién simétrica respecto al origen
(g = 0) debido a la simetria electron-hueco que ocurre en redes bipartitas. Sin embargo, al incluir
el término ¢’ se rompe dicha simetria. Asimismo, se observa que en el valor de t' = —0.25]¢], la
segunda singularidad se encuentra fusionada con la primera, esto hace que la densidad de estados

en E=-2.5|¢| tenga un valor muy alto.
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4.2. Temperatura critica y brecha superconductora en el hamiltoniano
de Hubbard

En esta secciéon se muestran los resultados obtenidos para la temperatura critica y la brecha de
energia para un superconductor lineal utilizando diferentes valores para la interacciéon electron-
electron en el mismo sitio (U), asi como para la interaccion en sitios vecinos (V). Cabe mencionar
que en los tripletes, la interaccion U no tiene ninguna contribucién, como bien se puede apreciar
en la ecuacion (74).

En las figuras 2 y 3 se presentan, respectivamente, la temperatura critica (7,) y la brecha super-
conductora (A;) de los estados superconductores formados por pares singuletes como funcion de
la densidad electronica (n) para diferentes valores det’: ¢ = 0, ¢/ = —0.2 | t |, ¢ = —0.25 | ¢ |,
t'=-05t],yt'=-08]|t]|.
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Figura 2: Temperatura critica (7,) como funcién de la densidad de electrones (n) para estados

superconductores formados por pares singuletes.

kT /It

k. T/t

0.14

0.12

0.14

0.10

a) t'=0

V=-0.5]t|, U=0

V=-0.5]t], U=0.5/t] R -
V=-|t|, U=0 §F R

=|t|, U=0.5]t] ¢ ,_F\;
V=-|t|, U=t D

n
c) t'=-0.25t|
o V=-0.5|t], U=0
- e v=-05|t], U=0.5|4
o V=i, u=0
v=-|t|, U=0.5t|
V=], u=|t|
'_.‘I
0.6 0.8 1.0 1.2
n
0.14 T T T
0.12
0.10 -
—_— 0.08 |-
e
=
=, ool
-

0.04

0.14 T T T T T T
b) t'=-0.2|t| :
012 | L;giim@ E
V=-0.5|t|, U=0 & B
o0 V=-0.5|t|, U=-0.5t| = A
o V=t], U=0 g o7
= V=-|t|, U=0.5t ° h
o V=t U=t '
m
X
OIE 01.8 1lD
n
0.14 T T T T T T T T T T T
| d) t=-05|4
012 T i
V=05t U=0 & Ty
0.10 |- V=-0.5|t|, U=0.5|t| I b.:l_ i
=|t|, u=0 g B
— ool v=|t], u=0.5|t] r"'-. %
= A V=t uslt] o » %
|—‘m fm l. o 4
X o = O
::l A‘ l. D_
A Op A‘ l.
OO l. o
o]
~
T L]
AR |
04 0.6 08 1.0 1.2 14 16 1.8 20
n
e) =08

V=-|t), U=0

V=-t], U=|t|

V=-0.5[t|, U=0
V=-0.5[t|, U=0.5t

V=-|t|, U=0.5]t|

20



Figura 3: Brecha superconductora (A;) como funcion de la densidad de electrones (n) para estados
superconductores formados por pares singuletes
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Para superconductores singuletes se encontraron dos méaximos para T.(n). El siguiente cuadro

muestra dichos valores de T, , asi como los correspondientes valores de la densidad de electrones

en los cuales se presentan los maximos.

Cuadro 2: Temperaturas criticas méaximas (*) en los pares singuletes

U=0V=—t|]| nj | n3 | T | T4 |
=0 0.216 | 1.786 | 0.10284 | 0.10284
t'=—0.2]t] [0.161 | 1.698 | 0.08109 | 0.12687
t'=—0.25[t] [0.146 | 1.668 | 0.07663 | 0.13112
t'=—05[t] [0.112 | 1.333 | 0.05952 | 0.11971
t"=—0.8[t] ]0.086 | 0.929 | 0.04645 | 0.08543
(U=0V=—05[] ni | n5 | Ty | T5 |
=0 0.143 | 1.859 | 0.035659 | 0.035640
t' = —0.2]t] 0.094 | 1.752 | 0.024652 | 0.055163
t' = —0.25|t] 0.087 | 1.714 | 0.022820 | 0.059913
t'=—0.5]t 0.061 | 1.194 | 0.016540 | 0.040917
t'=—0.8]t| 0.045 | 0.845 | 0.012376 | 0.024003
(U=05[,V=—t[| nf | n3 | Tn | Ti |
=0 0.182 [ 1.818 | 0.072421 [ 0.072424
t' = —0.2]t] 0.133 | 1.735 | 0.055417 | 0.092988
t' = —0.25|t] 0.125 | 1.676 | 0.052098 | 0.09741
t'=—0.5]t] 0.093 | 1.248 | 0.039624 | 0.087452
t'=—0.8]t 0.070 | 0.908 | 0.030425 | 0.070416
(U=05[],V=—05[t]| nf | n3 | Tn | Ti |
=0 0.089 [ 1.912 | 0.013234 | 0.132334
t'=—0.2][t| 1.822 0.024006
t' = —0.25]t] 1.778 0.027225
t' = —0.5]t] 1.118 0.018991
t' = —0.8t| 0.823 0.014033
(U= V=—Jtf] nf | mp | T [ Tp |
=0 0.158 | 1.845 | 0.049062 | 0.049025
t'=—0.2]t 0.109 | 1.760 | 0.035848 | 0.067109
t'=—0.25[t] |0.101 [ 1.726 | 0.033408 | 0.070100
t'=—0.5[t| 0.073 | 1.202 | 0.024573 | 0.069116
t' = —0.8]t| 0.054 | 0.894 | 0.018359 | 0.061607
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Para valores de U y V fijos, los maximos de las temperaturas criticas se van recorriendo hacia n cada
vez méas pequenas conforme ¢’ se hace mas negativa. De igual forma, manteniendo la interacciones
entre electrones fijas, las temperaturas criticas del primer maximo disminuyen conforme t’ se hace
mas negativa; sin embargo, la segunda temperatura critica alcanza los valores més altos en t' =
0.25 |t| disminuyendo para los valores t' = 0.5|t| y ' = 0.8]|¢|. La brecha superconductora A;
presenta un comportamiento similar al de 7.

En las figuras 4 y 5 se presentan, respectivamente, la temperatura critica (7,) y la brecha super-
conductora (A) de los estados superconductores formados por pares tripletes como funciéon de la
densidad electronica (n) para diferentes valores det’: ¢ = 0, ¢ = =02 | ¢t |, ¢/ = —0.25 | t |,
t'=-05]t],yt' =—0.8]t]|. En contraste con los superconductores formados por singuletes, en

los estados superconductores formados por pares tripletes T.(n) solamente presenta un maximo.
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Figura 4: Temperatura critica (7,) como funcién de la densidad de electrones (n) para estados
superconductores formados por pares tripletes.
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Figura 5: Brecha superconductora (A) como funcion de la densidad de electrones (n) para estados
superconductores formados por pares tripletes.
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Cuadro 3: Temperaturas criticas méaximas (7)7) de estados superconductores formados por pares
tripletes.

| V= [ » [ T

=0 0.999 | 0.072180
" =—0.2]¢] | 1.246 | 0.097064
' = —0.25]t] | 1.286 | 0.109881
' =—0.5]t] [ 1.521 | 0.150582
' =—08]t] | 1.66 | 0.144504
(V==050t[ | n | T; |

=0 1.0065 | 0.003126
' =—0.2]t] [ 1.4145 | 0.011109
' =—0.25]¢] | 1.489 | 0.021380
t'=—0.5]¢] | 1.7075 | 0.053010
t'=—0.8]t] | 1.795 | 0.046691

En el cuadro 3 se presentan los valores de las temperaturas criticas maximas (7)7) de estados
superconductores formados por pares tripletes para diferentes valores de t' y V. Para los dos
valores de V' estudiados, los méximos de T, se recorren hacia valores de n cada vez mas grandes
conforme [t'| aumenta. De la misma manera, los valores de 7, aumentan hasta que t' = —0.5|¢| ,
y disminuyendo cuando ¢’ = —0.8¢|.

En la figura 6, se presenta una comparacion de la temperatura critica (7.) como funcion de la
densidad electronica (n) entre superconductores formados por pares singuletes y pares tripletes

para U = 0.
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Figura 6: Comparacion de la temperatura critica (Tc) como funcion de la densidad electronica (n)
entre superconductores formados por pares singuletes y pares tripletes.
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Para t' = 0 existe una completa simetria entre la region de baja densidad de electrones y la
region de baja densidad de huecos, en la que para pares singuletes, aparecen dos maximos en
la temperatura critica como funciéon de n. Cuando t’ # 0, la simetria entre electrones y huecos
desaparece, y conforme ¢’ se hace negativa y crece en valor absoluto, los dos maximos de T, para
pares singuletes dejan de ser simétricos y donde el maximo correspondiente a la regiéon de huecos
aumenta mientras que el maximo de 7. en la region de electrones disminuye. Mas atin, las posiciones
de ambos maximos se recorren hacia densidades electrénicas mas bajas cuando | t' | aumenta.
Este incremento del segundo méaximo de 7, se observa hasta que ¢’ = —0.25 | ¢ |. A partir de este
valor, los dos méximos comienzan a disminuir conforme | ¢’ | sigue creciendo.

Dicho comportamiento esta direcamente relacionado con la forma de la densidad de estados elec-
trénicos para cada valor de t'. De hecho, la posicion de los maximos de la temperatura critica como
funcion de la densidad de electrones de los pares singuletes, corresponde al llenado de la banda
donde ocurren las singularidades de van Hove en la densidad de estados.

Por otra parte, en el caso de pares tripletes, la temperatura critica como funcion de n a t' = 0 es
una curva simétrica, pero a diferencia del caso singulete, presenta un solo méaximo situado en n = 1.
Cuando t" # 0, la simetria desaparece y conforme [t'| aumenta, el maximo de 7. (n) crece hasta
que t' = —0.5|t|. A partir de este valor, el maximo de 7, (n) comienza a disminuir ligeramente.

Por otra parte, la posicion de T, (n) siempre aumenta conforme [t'| crece.

4.3. Energia del estado base

En esta seccion calcularemos la energia de los superconductores formados por pares singuletes y
pares tripletes a temperatura cero. De la comparacion de dichas energias, podremos determinar

cual es el estado base para cada conjunto de parametros del modelo de Hubbard extendido.
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4.3.1. Pares singuletes

Partiendo de la ecuacion (60), y utilizando la brecha de energia para pares singuletes, obtenemos

una expresion de la energia para pares singuletes:

_ Eg-s- _ 1 §2 (k) 1 AZ (k) Nelectrones
Esitio = N Nato Z [£ (k) E (k) dh Niitio g 2F (k) M Niitio
_ " A(k)
__/g b [ pa [0,
[Ag + Ajcos (l{:a)]
2w kdk + Q/ S8, +p(n—1) (81)

Se debe notar que se hizo la sustitucion de:
E (k) = A k) =E(R),
para poder obtener la ultima igualdad.

4.3.2. Pares tripletes

Utilizando la misma ecuacion (60), se obtiene la energia del estado base para tripletes:

— EG _ 1 62 (k) 1 A2 (k) Nelectrones
Baiio = Naitio Naitio Z {5 (k) = E(k)} dk+ Nsmo 2F (k)dk N
1
:—/g %——_Wm + o
_ A? [T sen’ (k?a)
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(EcE It

Figura 7: Diferencia de energias a temperatura cero entre superconductores formados por pares
singuletes (Eyg) y superconductores formados por pares tripletes (Er) como funcion de la densidad
de electrones (n).
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En la figura 7, se muestra una comparacion entre las energias para pares singuletes y tripletes.
Obsérvese que para t' = 0, el estado base es singulete para densidades electronicas pequenas y
altas, mientras que el estado base es triplete para densidades intermedias. Conforme ¢ se hace
mas negativa, el intervalo de valores de n donde el estado base es triplete se desplaza hacia n = 2
mientras que la segunda region de estado base singulete se desplaza hacia n = 0. Mas aun, la
primera region del estado base singulete, alrededor de n = 0 se hace cada vez menor conforme | ¢’ |
aumenta. Es importante hacer notar que las regiones donde el estado base es singulete (triplete)
coincide con aquellas regiones donde la temperatura critica de los superconductores formados por
singuletes (tripletes) es mayor que la de los superconductores formados por tripletes (singuletes).
Por ultimo, cabe mencionar que que los casos con t' < 0y ¢ > 0 estéan ligados por la relacion
(Micnas, 1989)

T.(n,#'/t) = T.(2 — n, —'/t) (83)

At ft) = A2 —n,—t'/t). (84)

De esta manera, es suficiente estudiar el comportamiento de T, y A para un solo signo de t'.
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5. Conclusiones

En este trabajo estudiamos, usando el formalismo de BCS, los estados superconductores formados
por pares singuletes y pares tripletes en una cadena lineal descrita por un hamiltoniano de Hub-
bard extendido con interaccion electron-electron intra-atomica (U) repulsiva, interaccion electron-
electron inter-atomica (V') atractiva y que incluye parametros de salto (hopping) a primeros (t) y
segundos vecinos (t').

Obtuvimos la temperatura critica (7,) y la brecha superconductora (A) de estos estados como
funciéon de la densidad de electrones y n y de los pardmetros del hamiltoniano. Para los estados
superconductores formados por singuletes, tanto 7. como A presentan dos maximos como funciéon
de n. Para t’ = 0, dichos méximos estan situados simétricamente con respecto a n = 1y localizados
cerca de n = 0 y n = 2, respectivamente. Conforme | ¢ | aumenta, el valor del primer maximo
disminuye mientras que el valor del segundo aumenta hasta que ¢’ = —0.35 | ¢ |. Si | ¢’ | continia
aumentando, ambos maximos disminuyen en valor y se desplazan hacia densidades electrénicas
més bajas.

Por otra parte, para los estados superconductores formados por tripletes, tanto 7T, como A pre-
sentan un s6lo maximo como funcién de n. Para ¢ = 0, dicho méaximo esta situado en n = 1, y
conforme | ¢ | aumenta, el valor de dicho méaximo crece y se desplaza a densidades mas altas.

De la comparacion entre las brechas superconductoras y las temperaturas criticas de los estados
superconductores singulete y triplete como funcion de n, para diferentes valores de t’, se concluye
que la simetria de la brecha superconductora de un superconductor unidimensional depende tanto
de n como de t'.

Este estudio es relevante en el campo de la superconductividad en sales orgénicas, donde el trans-
porte electronico ocurre principalmente a lo largo de una sola direcciéon y en las cuales atin existe

controversia sobre la simetria de la brecha superconductora.
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