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Resumo

Motivados pelo comportamento de filmes finos supercondutores desordenados, in-
vestigamos os efeitos de impurezas no modelo de Hubbard atrativo bidimensional, a
fim de determinar o quanto de desordem podemos acrescentar em um material sem
que ele perca totalmente suas caracteristicas supercondutoras. A desordem no modelo
é facilmente implementada atribuindo-se um valor nulo para a atracao efetiva entre
elétrons (U = 0), em uma certa fragao f dos sitios de uma rede quadrada, desfavore-
cendo a formagao de pares nestes sitios. Para a realizacao dos calculos foram utilizadas
simulagdes de Monte Carlo Quantico, no preenchimento de banda (n) = 0.875 e para o
valor da atragdo U = 6. Através do calculo do fator de estrutura de pares locais (P;),
e utilizando a teoria de escala para sistemas de tamanho finito (finite-size scaling),
obtemos o comportamento do gap supercondutor no estado fundamental (7" = 0) a
medida em que aumentamos a desordem no modelo. Isto fornece uma estimativa para
a fracao critica de desordem f., acima da qual o material ja nao é mais supercondutor.
Argumentos de universalidade nos permitiram fazer calculos a temperatura finita e es-
timar o comportamento da temperatura critica como funcao da desordem. Concluimos
que T, como func¢ao de f é uma funcao monotonicamente decrescente, ao contrario do

que acontece na banda semi-cheia.
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Abstract

Motivated by the behaviour of superconducting thin films, we investigate the effects
of impurities in the two-dimensional attractive Hubbard model, in order to determine
how much disorder we can add to a material until superconductivity is totally sup-
pressed. The disorder in the model is easily implemented by assigning a null value to
the effective on-site attraction between electrons (U = 0), on a fraction f of sites of
a square lattice chosen at random, thus disfavouring the formation of pairs in these
sites. The calculations were performed through Quantum Monte Carlo simulations, for
electronic density (n) = 0.875 and for the attraction U = 6. We have calculated the
equal-time pair structure factor (P), and using finite-size scaling arguments, we obtain
the behaviour of the superconductor gap in the ground state (7" = 0), in a proportion
of f. This provides us with estimative for the critical fraction of disorder, above which
the material loses its superconducting properties. Universality arguments allowed us
to estimate the critical temperature as a function of disorder. We conclude that T, as
function of f is a decreasing monotonic function, unlike what happens in the half-filled

band case.

Cuiaba
February 2009
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Introducao

A competicao entre impurezas e o estado supercondutor tem sido tema de estudo ja
h4 algum tempo |1|. Na verdade é conhecido que quanto mais desordem é acrescentada
ao sistema, mais o estado supercondutor é inibido, até um ponto em que a supercondu-
tividade é suprimida até no estado fundamental [2|. Experimentalmente foi visto que,
a medida em que depositamos Bi e Pb em um substrato de Ge, a resisténcia da folha
Ro, que pode ser entendida como uma medida de desordem do sistema e que depende
inversamente da espessura da deposicao, vai diminuindo, até o ponto em que ocorre
uma transicao de fase de um estado normal para um estado supercondutor, sendo que
a transicao se da em um ponto critico quantico, com o valor da resisténcia da folha
perto de h/4e?, que é o quantum de resisténcia para um par de elétrons [3|. Esta
competicao fica ainda mais interessante em duas dimensoes pois a supercondutividade
pertence a classe de universalidade da transigao de Kosterlitz-Thouless [4, 5]. Do ponto
de vista tedrico, o modelo de Hubbard atrativo tem sido muito usado para discutir as
propriedades do estado supercondutor [6, 7, 8, 9], j& que este aparece naturalmente no
modelo e, ainda, por ser formulado no espaco real, e nao no reciproco, a incorporagao
da desordem neste modelo é feita de forma mais simples e direta. E conhecido que,
na banda semi-cheia, o modelo de Hubbard atrativo apresenta uma degenerescéncia
entre acoplamento de pares e onda de densidade de carga (CDW) [6], acarretando em
um parametro de ordem de trés componentes, uma correspondendo a CDW e duas ao
acoplamento de pares. Logo, o teorema de Mermin-Wagner |10| faz com que 7, = 0
na banda semi-cheia para o modelo. Por outro lado, fora da banda semi-cheia, as

correlagoes CDW sao suprimidas, quebrando a degenerescéncia e restando somente o
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acoplamento entre pares, que faz com que tenhamos uma temperatura de transicao
finita de Kosterlitz-Thouless para o estado supercondutor [11]. Ha indicios de que T.
apresenta um maximo proximo ao preenchimento de banda (n) = 0.87 [6, 9.

Alguns resultados de campo médio mostram que, a medida em que aumentamos a
interagao atrativa U entre os elétrons, decresce a fragao critica de desordem [12], acima
da qual o material nao é mais supercondutor. Entretanto, calculos recentes utilizando
o método de Monte Carlo Quantico para a banda semi-cheia, vieram a mostrar o
contrario, pelo menos para valores de U nao muito grandes [8|.

Nosso interesse nesta dissertacao é analisar o papel da desordem no modelo de
Hubbard atrativo, e determinar o quanto de desordem podemos acrescentar sem que
tenhamos o estado supercondutor totalmente destruido, bem como estimar a tempera-
tura critica para cada fracao de desordem. Para isso, a dissertagao esta estruturada
como se segue: no capitulo 1 é apresentada a motivagao experimental do trabalho,
onde comentaremos sobre supercondutores desordenados; no capitulo 2 o modelo de
Hubbard atrativo é apresentado e suas principais propriedades e diagramas de fases
sao discutidos; no capitulo 3 o método de Monte Carlo Quéantico, que foi usado neste
trabalho, é introduzido e, no capitulo 4, sao discutidos os resultados. As conclusoes e

perspectivas de continuidade deste trabalho sao entao discutidas ao final.



1

Supercondutividade

1.1 Propriedades basicas dos supercondutores

O fenémeno da supercondutividade foi descoberto em 1911 por Heike Kamerlingh
Onnes. A primeira caracteristica incomum observada nos materiais supercondutores
foi a queda abrupta da resistividade elétrica abaixo de uma determinada temperatura
critica. A resistividade de um metal normal tem um comportamento do tipo p(T) =
po + BT?, onde py é a resistividade residual quando a temperatura do material vai a
zero. Ja em materiais supercondutores, como observado por Onnes em um composto
de mercurio (Fig. 1.1), a resistividade cai abruptamente a zero abaixo de T, que, para
o Hg, ¢ de 4.2 K.

Mais tarde, por volta de 1933, foi descoberto que um material supercondutor na fase
normal, e submetido a um campo magnético nao muito intenso, quando resfriado a uma
temperatuta abaixo de sua temperatura critica supercondutora, expelia abruptamente
as linhas de campo de seu interior, acarretando em um campo magnético nulo dentro
do material. Esse comportamento ficou conhecido como efeito Meissner e representa
o diamagnetismo perfeito que estes materiais apresentam. Na verdade o que ocorre é
que, na presenca de um campo magnético, de acordo com a Lei da Indugao de Faraday,
aparecem correntes elétricas induzidas no material supercondutor, de tal forma que o
campo magnético produzido por elas é contrario ao campo aplicado, resultando em um
campo nulo dentro do supercondutor. A Fig. 1.2 ilustra o fendmeno.

Com relagao ao efeito Meissner podemos classificar os supercondutores em dois

tipos distintos: tipo 1 e tipo 2. Os supercondutores de tipo 1 expelem todas as linhas
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Figura 1.1: Resistividade versus temperatura para o composto de mercirio [13].

de campo magnético de seu interior, até que a supercondutividade seja destruida e as
linhas de campo entrem totalmente dentro do supercondutor. Os do tipo 2 expelem
totalmente as linhas de campo até certo valor H.;, acima deste valor o material permite
parcialmente a penetracao de campo em seu interior. Isto acontece até um certo valor

H., onde, acima deste, as linhas de campo penetram por completo.

1]

Figura 1.2: Efeito Meissner [13].

Assim, se o campo magnético for suficientemente intenso, o estado supercondutor é
destruido. O campo critico para que isto acontega é denotado por H.(T') e é dependente
da temperatura, como mostra a Fig. 1.3. Na temperatura critica o campo critico

assume valor nulo: H.(7,) = 0.
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Figura 1.3: H.(T) versus temperatura [13].

Uma descrigao tedrica microscopica satisfatoria para estes materiais s6 foi possivel
com a teoria formulada por Bardeen, Cooper e Schrieffer (BCS) em 1957 [15]. De
acordo com esta teoria, a supercondutividade é resultado da formacao de pares de
elétrons que se movem através da rede sem dispersao. A interacao atrativa entre estes
elétrons é causada pela interacao de cada um deles com modos vibracionais da rede,
conhecidos como fonons, formando um estado ligado entre dois elétrons, chamado de
par de Cooper. A teoria BCS conseguiu com sucesso explicar varias propriedades fisicas
dos supercondutores, tais como a resisténcia nula e o gap no calor especifico, bem como
fornecer estimativas para a temperatura critica dos materiais.

Estas sao as caracteristicas principais, e bastante conhecidas, de materiais super-
condutores convencionais. Nesta dissertacao estaremos interessados na influéncia da
desordem (impurezas) na transigdo supercondutora. Para isso sdo apresentados, na

proxima secgao, alguns resultados ja conhecidos de estudos com supercondutores desor-

denados.
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1.2 Supercondutores Desordenados

Consideremos um substrato (p. ex. de Germénio) inicialmente sem impurezas, em
cima do qual 4&tomos de material supercondutor (p. ex. Molibdénio) sao depositados,

como mostra a Fig. 1.4.

[ substrate |

Side view

Top view

Figura 1.4: Deposicao de dtomos supercondutores em um substrato [14].

Podemos ver que, para uma pequena deposicao de dtomos, formam-se pequenas "i
lhas" no substrato, as quais sao separadamente e independentemente supercondutoras,
porém se encontram fracamente acopladas. Quando isto acontece o estado supercondu-
tor nao ocorre no material como um todo, pois os pares de elétrons, responsaveis pela
ordem supercondutora, perdem coeréncia em seu movimento pelo material. No entanto,
se aumentarmos cada vez mais a espessura da deposicao, estas "ilhas" acabam por se
conectar, i.e., percolam, o que nos leva a crer que o efeito das impurezas (desordem)
no estado supercondutor depende efetivamente da espessura da camada depositada.

Uma maneira de quantificar a desordem é através da resisténcia da folha, dada por

[ )
Ro=p— =p— =1L 1.1
0= Py =Py = (1.1)

onde A é a area da secao reta do filme, [ é a dimensao linear, ¢ é a sua espessura e

p € a resistividade, como mostrado na Fig. 1.5. Podemos ver da equagao (1.1) que a
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resisténcia da folha nao depende da area do filme, somente de sua espessura, fato que

nos leva a considerar esta grandeza como uma medida da desordem do sistema.

A

Figura 1.5: Dimensoes de um filme fino.

Assim, o processo de deposicao afeta a supercondutividade do sistema, levando o
material a variar sua temperatura critica supercondutora. Como dito anteriormente,
a desordem tende a suprimir a supercondutividade, & medida que ela desfavorece a
formagao de pares. Com efeito, a Fig. 1.6 mostra o resultado experimental da tem-
peratura critica supercondutora como funcao da resisténcia da folha de um filme fino
de Mo7;Geos: vé-se claramente que o estado supercondutor é inibido pelo aumento da
desordem |[2].

Foi possivel também acompanhar a transicao supercondutor-isolante variando quase
que continuamente a espessura da deposi¢cao em um filme de bismuto, analisando a re-
sisténcia Rg em funcao da temperatura. Este cenario é mostrado na Fig. 1.7. Podemos
ver que, em uma dada temperatura, & medida em que cresce a espessura do filme, uma
fase isolante (de menor espessura) da lugar a uma fase supercondutora (de maior espes-
sura), sendo que a transi¢ao acontece em um ponto critico quantico, com valor proximo
da resisténcia quantica para pares de elétrons, h/4e? ou 64502,

Nesta dissertacao estamos interessados em saber o quanto de desordem podemos
acrescentar a um material sem que ele perca suas caracteristicas supercondutoras. Sob
o ponto de vista microscopico este estudo é melhor efetuado através do modelo de
Hubbard atrativo, ja que é formulado no espago real (e nao no espago reciproco, como

a hamiltoniana BCS) possibilitando, assim, a incorporacao de impurezas de carater
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localizado. Analisaremos o modelo de forma numeérica através de simulacoes de Monte

Carlo Quéantico.

o

-
-

b

| | |
SO 1000 1500 coo0 c 500
Resisténcia da folha (oluns)

Temperatura de transigdo Tc (kelvin)
. -

Figura 1.6: Temperatura critica supercondutora como fungao da desordem, representada
pela resisténcia da folha Rp, para um filme fino de Mo77Gess. Os pontos azuis sao os da-
dos experimentais e a curva vermelha representa o tratamento teérico, baseado em modelos

perturbativos da interacao Coulombiana [2].
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Figura 1.7: Rp versus temperatura para varias espessuras de deposi¢do em um filme de Bi.

H4 uma transicdo supercondutor-isolante no ponto critico h/4e? [2].



2
O Modelo de Hubbard

O modelo de Hubbard foi proposto na década de 60 |18], e tinha como principal
objetivo explicar alguns dos efeitos das fortes correlagoes que apresentavam os elétrons
de bandas estreitas (d e f) em alguns metais de transi¢ao (FeO, Nio, CoO). Ao longo
dos anos este modelo se tornou o ponto de partida na descrigao de elétrons fortemente
correlacionados. Isto se deu mais intensamente com a descoberta dos supercondutores
de alta temperatura critica na década de 80 por Bednorz e Miiller [19]. Atualmente
o modelo também é usado, entre outras, na descricao de sistemas com formagao de
ondas de densidade de carga CDW em bandas estreitas [20], e em sistemas de férmions
pesados [21].

Na proxima secao sera apresentado o modelo de Hubbard atrativo, que, como men-
cionado, é bastante conveniente para discutir os efeitos de impurezas no estado super-

condutor |7], foco principal desta dissertagao.

2.1 Modelo de Hubbard Atrativo

O modelo de Hubbard atrativo é uma variagao do modelo repulsivo originalmente
proposto por J. Hubbard [18]. Obtemos o modelo atrativo apenas mudando o sinal da
interacao U do repulsivo, ou seja, substituimos U > 0 (repulsivo) por U < 0 (atrativo).
Esta mudanga d& origem ao comportamento supercondutor do modelo [22]|, pois a
formacao de pares em cada sitio passa a ser energeticamente favoravel. O Hamiltoniano

de Hubbard atrativo é adequado para descrever sistemas onde haja interacao atrativa

10
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entre elétrons itinerantes, e é dado por

H=—tY (cj.ac],, + H.c.) — U] Z <niT - %) (nu - %) - ﬂzi: (nar + i) (2.1)

(ij)o

onde C;-ra (¢iy) cria (destroi) um férmion com spin o no sitio ¢ e n;, = c}acw é o operador
nimero. O primeiro termo é o termo de hopping, onde a integral de transferéncia t da
a probabilidade de um elétron saltar de um sitio para outro; este termo é, portanto,
relacionado com a energia cinética do sistema. O hopping sera considerado apenas entre
primeiros vizinhos. O segundo termo representa a interagao atrativa entre elétrons em
um mesmo sitio. A interacao efetiva atrativa no modelo favorece a formacao de pares
eletronicos, que, por sua vez, podem se mover pela rede sem perda de coeréncia, acar-
retando supercondutividade. Esta interacao atrativa pode ter origem no acoplamento
de elétrons das bandas estreitas com modos de fonons locais [22] ou com graus de liber-
dade internos como éxcitons, plasmons e outros; mas aqui consideraremos apenas uma
descrigao fenomenologica onde nao nos preocuparemos em justificar a origem desta
interagao. O terceiro termo controla o preenchimento da banda, onde i é o potencial
quimico.

No nosso caso, como estamos interessados em estudar a supercondutividade, calcu-

laremos o fator de estrutura de pares locais,
P(T,L) = (ATA + AAT) (2.2)
onde L é o tamanho linear da rede e AT é dado por
At L S el (2.3)
=72 CitCi) - .
Outra grandeza ilustrativa é a correlagao de densidade de carga, dada por

C(q) = (parl) (2.4)

onde

1 i
1011 = zZeql(cerclT +C;rlcll)- (2.5)
l
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Na banda semi-cheia, ou seja, quando temos um elétron por sitio, pq com ¢ = (7, )
corresponde ao operador para o parametro de ordem CDW.

As propriedades do modelo de Hubbard dependem basicamente de trés parame-
tros: da competigao U/t, do preenchimento da banda dado por n = N./N,, onde N,
é o nimero de elétrons e Ny é o nimero de sitios, e da temperatura adimensional
T/t. Calculos analiticos sao feitos principalmente nos limites de acoplamento fraco
(U < t) e forte (U > t). Antes de discutirmos o limite de U > ¢ veremos como se
comporta o modelo através de uma transformacao particula-buraco parcial [24|. Esta

transformacao, definida como

cr =t e o=ty = (=1)¢, (2.6)
que leva a

njp — e ny =y =1=ny, (2.7)

preserva os elétrons com spin para cima e transforma os com spin para baixo em
buracos. Sob esta transformagao, os graus de liberdade de carga sao trocados pelos

graus de liberdade de spin e vice-versa:
nj =gy 0y — Wy =m0 =0 =1, (2.8)

mj — ﬁj = 1 —|— mj. (29)

Aplicando as transformacoes (2.6) e (2.7) na hamiltoniana repulsiva:

H=—t) (cjgcjg + H.c.) + UZ: (nn - %) (nil - %) - u; (nir 4 n4)) (2.10)

(ij)o
obtemos
H= — tY_ (E;[JEJ-U - H.c.) Uy (ﬁ” — 1) (ﬁu — 1) — Y (7 — 7y
(ij)o i 2 2 i
— N (2.11)

Como podemos ver, a transformacgao mapeia o modelo repulsivo no atrativo. Na ver-

dade os dois sao equivalentes com potencial quimico 7z = 0 e na presenca de um campo
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magnético h = 2u. A componente zz da magnetizagdo no modelo repulsivo se trans-
forma em correlagoes de onda de densidade de carga (CDW) no modelo atrativo, e
as componentes transversais zx e yy da magnetizacao no modelo repulsivo se tornam

correlagoes planares entre pares no modelo atrativo:

pr > Ml = I > (=1 — ) (2.12)
1 it
Af o M, = 7 > (-1)ee. (2.13)

i

Esta ultima é importante pois veremos que, fora da banda semi-cheia, o sistema tem

somente correlacoes planares no parametro de ordem, que o faz pertencer a classe de
universalidade da transi¢ao de Kosterlitz-Thouless |4, 5|.

No limite de U > t do modelo atrativo, utilizando teoria de perturbacao no espaco

de estados duplamente ocupados, temos contribuicao do termo de hopping somente em

segunda ordem, o que nos leva a seguinte hamiltoniana efetiva
eff |U| Z |:C'LO'CJO'C czo' + C C’L‘_O'C}UCiO' + (Z < j)] — MZ (n’LT _ nll) (214)

onde (i <> 7) substitui os indices da expressao precedente. Podemos mudar esta hamil-

toniana para uma representacao de spins através das defini¢oes

1
S; = §(Tm +nip — 1), (2.15)
€
1

Usando estas relagoes em (2.14), e sabendo que o é zero em estados de ocupagao

dupla, obtemos

Hepr=Jy (S757—sl-8)) - hy S, (2.18)

(i5)
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onde J = 4t*/|U|, h = 2p e Sli| = (S7,57). Esta ultima é uma hamiltoniana de Heisen-
berg com as componentes S* se acoplando antiferromagneticamente e as componentes
planares Sl se acoplando ferromagneticamente.

Utilizando novamente as transformagcoes (2.6) e (2.7), mas agora na hamiltoniana

(2.14), obtemos

Hepr =7y (S5 +80-8]) =0 s, (2.19)
(i) i
ou
Hepp=J> Si-Sj—h> 5 (2.20)
(i) i

que é o modelo de Heisenberg antiferromagnético na presenga de um campo externo
h =2u.

Quando h = 0, estaremos na banda semi cheia (u = 0), e o parametro de ordem
de nosso modelo tera trés componentes. Como o modelo de Heisenberg tem simetria
continua, ele esta sujeito ao teorema de Mermin-Wagner [10]|, que proibe ordem de
longo alcance a T" # 0 para sistemas de simetria continua em d < 2. Neste regime
o modelo de Hubbard atrativo também apresenta trés componentes no parametro de
ordem, uma correspondente & CDW e duas ao acoplamento de pares, que faz com que
T. =0 em d = 2, pelo teorema de Mermin-Wagner. Fora da banda semi-cheia temos
h # 0, o que tende a destruir o acoplamento antiferromagnético nas componentes
zz, acarretando em uma transicao de fase de Kosterlitz-Thouless a temperatura finita.
Neste regime, para o modelo de Hubbard atrativo, a CDW é suprimida restando apenas
o parametro de ordem de duas componentes associado ao acoplamento de pares. Este
fato foi confirmado por simulagées de Monte Carlo Quéantico [6, 23]. O grafico da
Fig. 2.1 deixa evidente a degenerescéncia das correlagoes entre pares (Ps) e das CDW,
dadas pelo fator de estrutura C'(m, 7) em (2.4), na banda semi-cheia (n) = 1 [6]. Vemos
pelo grafico que P; = C(m,m) na banda semi-cheia, acarretando em um parametro de
ordem de trés componentes. No entanto, & medida em que nos afastamos de (n) = 1,
C(m, ) vai sendo suprimido ao passo em que P tem um valor finito a temperaturas

suficientemente baixas. E interessante notar que P, tem um pico em (n) = 0.875.
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Figura 2.1: P; e C(m, ) versus (n) pararedes 4 x 4 e 6 x 6, U = —4, t—=1 e 3 = 10 [6].

O fato de as CDW serem suprimidas significa que elas nao apresentarao ordem de
longo alcance. O grafico da Fig. 2.2 mostra a dependéncia de P; e C(mw, ) com o
inverso da temperatura § = 1/kgT, com (n) = 0.87 para redes 4 x 4, 6 x 6 e 8 x 8
com |U|/t =4 |6]. Vemos que P; cresce a baixas temperaturas, saturando em um valor
que cresce com o tamanho da rede. Por outro lado, C(, 7) nao apresenta dependéncia
com o tamanho da rede; consequentemente, nao apresenta ordem de longo alcance.

Podemos entao associar o modelo de Hubbard atrativo fora da banda semi-cheia ao
modelo XY, que pertence a classe de universalidade da transi¢ao de Kosterlitz-Thouless
(KT) [5]. A transicao KT prevé que correlagoes entre os spins, no regime 0 < 7' < T,

decaem algebricamente, i.e.,
(o(r)-o(r+R)) ~ R7"1D) (2.21)

onde o(r) tem duas componentes. As correlagbes entre pares no modelo de Hubbard

caem com a mesma lei de poténcia,
I(r) = <cZTc;rlcjlch + H.c.> ~ D) (2.22)

onde r = |i — j| e o expoente n(T) varia monotonicamente entre n(0) = 0 e n(7,) = 1/4

14].
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Figura 2.2: P; e C(m, ) versus 3 para redes 4 X 4,6 x 6 e 8 x 8, U = —4, t=1 e (n) = 0.87
[6]-

Acima da transicao, i.e., para temperaturas proximas a 7., por valores maiores, a

funcao de correlacao decai exponencialmente,
I(r) ~ e /80 (2.23)

onde &(T') é o comprimento de correlagao, o qual possui uma dependéncia exponencial
com o inverso da distancia ao ponto critico

E(T) ~ exp {ﬁ] (2.24)

onde A é uma constante.

Estes argumentos de universalidade da transicao KT nos permitem prever aspectos
gerais do comportamento de grandezas de interesse no ponto critico. Fazendo uma
anélise de finite-size scaling obtemos a dependéncia escalonada de P; com o tamanho
linear da rede.

Para o estado fundamental (7" = 0), Huse |25], analisando a magnetiza¢ao do mode-

lo de Heisenberg antiferromagnético, mostrou que as correlagoes entre spins decaem
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com a seguinte relacgao:

1
(i85} | = (mf)? ~ =, (2.25)
onde m' é a magnetizacao por spin e r é a separacdo entre eles, que deve ser grande

no limite termodinamico. Integrando esta tltima no espaco bidimensional, obtemos

S(m,m) = Ny(m')* ~ /N, (2.26)

onde N é o ntmero total de sitios com Ny, = L? para uma rede bidimensional. Di-

vidindo ambos os lados por L? obtemos

S(m, ) 9
P ~ (mh) + 7 (2.27)

Utilizando a identificagao (2.13), obtemos a dependéncia de P, com o tamanho linear
de rede como sendo

a

P
__‘A0|2+L

72 = (2.28)
onde Ay é o gap supercondutor a temperatura zero e a = a(U, f) é uma constante
que nao depende de L. Com esta expressao é possivel fazer extrapolagoes para o limite
termodindmico L — oo, ou seja, a/L — 0, depois de calculado o valor de P, para vérios
tamanhos de rede, obtendo uma estimativa de |Ag|? no estado fundamental. Podemos
ver este processo de extrapolacao na pratica na Fig. 2.3, onde os dados foram obtidos
através de simulagoes de Monte Carlo Quantico [23|. No grafico é exibido P;/N e
C(m,m)/N versus N~'/2 onde N = L? é o ntimero total de sitios, para (n) = 1 e

1/2 - 0. E importante notar a

(n) = 0.5. Vemos que a extrapolacdo é feita para N~
confirmagao da degenerescéncia, P; = C(m, ), na banda semi-cheia. Ja para (n) = 0.5,
C(m, ) extrapola para um valor nulo neste preenchimento de banda.

Podemos também estudar o comportamento do sistema a temperaturas finitas.

Para isso integramos =7 em um sistema bidimensional de tamanho linear L,

L
P, ~ / rdPr ~ L2, (2.29)
0
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Figura 2.3: Extrapolagoes para Py e C(m,7) na banda semi-cheia () e em (n) = 0.5 (Ps
(W) e C(m, ) (o)) [23].

Aqui a variavel de interesse é a razao entre o comprimento linear L e o comprimento

de correlagao &; portanto, devemos esperar que
(T, L) = L*"(L/¢). (2.30)

Ao exibirmos L/ em termos de T~! para uma transicio KT, esperamos que as curvas
se superponham no ponto critico e acima dele, diferentemente do que acontece em uma
transicao normal, onde as curvas apenas se cruzam em T,. A comparagao entre estes
dois casos é facilmente vista na Fig. 2.4.

Da mesma forma, se exibirmos L7 2P,(T,, L) versus 3 = (kgT)~! esperamos que
as curvas se superponham a partir do ponto critico, fornecendo uma estimativa de
B e consequentemente de T, com n = 1/4 para T'— T.F. Na pratica temos entao
que analisar L~7/4P,(T., L) versus 3 para determinar T,, e é isso que sera usado nesta

dissertacao para este fim.
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Figura 2.4: Comparativo entre uma Transi¢ao de Kosterlitz-Thouless representada pelo gra-

fico (a) e uma transigao normal representada pelo grafico (b) [32].

Todos os resultados até aqui mostrados relacionados a T, U e (n) para o modelo
de Hubbard homogéneo, i.e., sem desordem, em duas dimensoes, podem ser resumidos
no diagrama de fases da Fig. 2.5. Na banda semi-cheia temos 7, = 0 e a transicao
supercondutora se da a uma temperatura finita fora da banda semi-cheia; vé-se também
que T, apresenta um maximo perto de (n) = 0.87 [6, 9]. A transicio KT para o
parametro supercondutor de duas componentes é representada pelas fatias no grafico. A
curva pontilhada representa 7, indo com ~ exp(—8t/|U|) para acoplamentos fracos e a
curva tracejada, decaindo com ¢?/|U| dividido por 4t, descreve o regime de acoplamento

forte; ambas sdo para a banda semi-cheia ((n) = 1).



2.2. Modelo de Hubbard Atrativo Desordenado 20

Tc
AN .
006 .

In-1] Le

LP's ARE FORMED FOR ANY |U[>0

Figura 2.5: Diagrama de fases do modelo de Hubbard atrativo em d = 2 [22].

2.2 Modelo de Hubbard Atrativo Desordenado

As propriedades do modelo de Hubbard atrativo discutidas na tltima secao cor-
respondem ao caso puro, ou seja, sem desordem. Podemos, no entanto, usar este mo-
delo para simular o efeito de impurezas no estado supercondutor. Como comentado no
capitulo 1, ao depositarmos Molibdénio em um substrato de Germéanio, acabamos por
formar pequenas ilhas que estao fracamente acopladas para uma pequena deposicao,
nao favorecendo o surgimento de um estado supercondutor. Um modelo teérico ade-
quado neste contexto pode ser obtido através de uma rede bidimensional onde os sitios
estao dispostos de uma forma regular e a interacao atrativa pode assumir dois valores,
ou seja, o modelo de Hubbard é implementado atribuindo-se a cada sitio os valores

U(r) = 0 ou U(r) = —|U|, com probabilidades de ocorréncia f e 1 — f, respectiva-
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mente. Portanto, a Hamiltoniana para o modelo toma a seguinte forma:

H=—1 Z (C;rach + HC) - Z |U7,|n7,TnzL - MZ (niT + nil) (231)

(ij)o
com
0 com probabilidade f

U com probabilidade 1-f.

Ui:

A implementacio da desordem U(r) = 0 ¢é feita de forma aleatéria em fL? sitios de
uma rede bidimensional, onde f é a fracao de desordem do sistema e L é o tamanho
linear da rede. Uma representacao esquemaética desta implementacao pode ser vista na

figura abaixo.

00 O
@ O0O®O® O0U<0
Co0O0® OU=0
L N BN _

Figura 2.6: Representagao esquematica da implementacgao da desordem em uma rede bidi-

mensional.

Este modelo desordenado na banda semi-cheia foi estudado através de técnicas de
campo médio [12], onde, no mesmo trabalho, foram também apresentados argumentos
heuristicos para a determinacao da fracao critica f., acima da qual o sistema perde
suas caracteristicas supercondutoras. Considerando que a distancia entre dois sitios de

—1/dpodemos estimar o nimero ! de saltos individuais de um

U negativo seja (1 — f)
sitio com U negativo para outro em um passeio aleatério como (1 — f)~1/4 = [1/(d=1),
Se cada salto leva i/WW segundos onde W é a largura da banda para os pares, o tempo
para os pares irem de um sitio com U negativo para outro é 7 = (A/W)(1 — f). Os
pares so irao se propagar para intervalos de energia 6t obedecendo a relagao de incerteza
§E = h/dt > U. Pegando 6t = 7 concluimos que para 0E = W (1 — f)(@D/d > [J os

d—1)/d

pares se propagarao e para 6 = W (1— f )( < U os pares nao se propagarao. Isto
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determina a fracao critica como

d/(d-1)
fo=1- (2) | 2.32)

que fica, para o caso bidimensional

fom1- (%) (233)

Logo, de acordo com esta tultima, & medida que o valor de U aumenta, f. diminui.
Os célculos de campo médio confirmaram esta tendéncia |12|, como pode ser visto
no grafico da Fig. 2.7, onde podemos analisar a dependéncia de ¢, = 1 — f., a qual

representa a fragao critica dos sitios de U negativo, com varios valores de U. No entanto,

1.0 .

0. . i . .
90 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Figura 2.7: Temperatura critica como fungao da fracdo critica ¢ para varios valores de U em

calculos de campo médio [12].

simulagoes de Monte Carlo Quantico na banda semi-cheia mostraram um aumento de
fe & medida que o valor de U aumenta |8, pelo menos para valores até U < 6, como

mostrado na Fig. 2.8.
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Figura 2.8: f. como fungao de U, obtido através de Monte Carlo Quéantico [§].

Esta discordancia entre estes dois resultados é causada pelo fato de que, em teo-
rias de campo médio, as flutuagoes em torno da média das grandezas termodindmicas
sao negligenciadas, o que nos leva a considerar uma teoria de campo médio apenas
como uma primeira aproximagao, especialmente em duas dimensoes, onde devemos ser

extremamente cautelosos com relagao aos resultados obtidos.
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Método de Monte Carlo Quantico

Apesar de sua aparéncia simples, o modelo de Hubbard s6 tem solucao exata em
uma dimensao [26]. Muitas técnicas sdo utilizadas para a elucidagao das propriedades
termodinamicas do modelo em duas e trés dimensoes, tais como aproximacoes de campo
médio [27], método de fungoes de Green [18| e solugoes numéricas via Monte Carlo
Quantico (MCQ) [28, 29|, com este ultimo sendo o método empregado nesta dissertagao.

O MCQ, assim como o método de Monte Carlo Cléssico baseado no algoritmo de
Metropolis [30], se firma na idéia de amostragem por importincia de configuragdes
através do calculo de pesos de Boltzmann correspondentes, usados para a aceitacao,
ou nao, de certa configuragao do sistema. A diferenca é que no MCQ trabalhamos
com particulas quanticas indistinguiveis, ao passo que em sua outra versao os spins sao
tratados como entes classicos. Para levar em conta os aspectos quanticos adequada-
mente, veremos que a simulagao fica bem mais elaborada e custosa numericamente.

Apresentaremos o método nas proximas se¢oes, baseando-nos na Ref [31].

3.1 Monte Carlo Quantico: Preliminares

Em linhas gerais, o método aqui apresentado é valido para os casos repulsivo e
atrativo da Hamiltoniana de Hubbard. A funcao de parti¢ao gran-canoénica é definida

como

Z="Tre ™, (3.1)

24
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onde o 7 r é tomado sobre todos os nimeros de particulas e sobre os graus de liberdade
fermionicos, e H é a Hamiltoniana. Efeitos quanticos ja se manifestam aqui pelo fato
de nao podermos escrever a exponencial de uma soma em um produto de exponenciais,

ou seja,
RtV £ eV (3.2)
onde K e V sao operadores, definidos como

K=—t Z (czgcja + H.c.) — ,uz (it + 1)) (3.3)

(ij)o

V= —U; <ni¢ - %) (nu — %) . (3.4)

Isto se deve ao fato de que os termos de hopping e de interacao nao comutam entre
si, ou seja, [K, V] # 0, fazendo com que as particulas percam suas individualidades,
estando correlacionadas de uma forma fundamental. Para contornar este problema

utilizaremos a formula de Suzuki-Trotter,

KTV = lim (e

— Al}_rilo (6A7K6A7V> (eATKeATV) (eATKeATV) (35)

1/AT
ATKGATV) /

o que leva a seguinte decomposicao
eATERY) — AR ATV L O [(AT)] [K, V] (3.6)

onde foi introduzido o pardmetro A7 para ser possivel a decomposicao. Podemos definir
o pardmetro A7 através da relacao 8 = M AT, onde M representa o niimero de fatias ao
longo da "dire¢ao temporal", com intervalos discretos A7. Além disso, A7 nos fornece
uma fonte de erros sistemdticos, que sao minimizados & medida em que aumentamos

M. Com isso a exponencial da fungao de particao pode ser escrita como

o BH  _ BEHV) _ ~MAT(K+V) _ —(ATK+ATV)M

_ (G—ATKG—ATV)M +0 [(AT)QU] ' (3'7)
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Feita esta aproximacao deparamo-nos com outro problema: existem termos quarti-

. . . ~ - + t
cos na hamiltoniana, que aparecem no termo de interagao, U ) ; niyni = U Y, ¢jicincy ciy,
0S quais nao sao integraveis. Isto se soluciona com o auxilio da transformada de
Hubbard-Stratonovich, que transforma a exponencial do quadrado de um operador

em uma exponencial do proprio operador,
et =y 27r/ e 2% T Ay (3.8)

ao preco de introduzir um campo auxiliar x que se acopla com o operador A. Queremos
transformar o termo n;m;; com (3.8), mas para isso temos que escrevé-lo em termos

de uma forma quadratica. Conseguimos isso através de trés formas distintas:

1 1
niTnil = —§m2 + §n (39)
1 1
nynyg = 5712 - 571 (310)
1 1
NN = —Zan - ZmQ (3.11)

onde m = (ny —n|) ¢ a magnetizagdo local e n = (ny +n|) é a carga local. Para o
caso atrativo usa-se a eq. (3.10), onde o campo auxiliar se acoplara com a carga local.

Usando entdo (3.8) e (3.10), o termo elVlA™171 fica, para U < 0

clUIATRI, eﬁ'““”\/ﬁ/ e~ 37 e VIUIAT gy (3.12)

onde A = ny/|U|A7. Para simulagbes é mais conveniente usarmos variaveis discretas
para o campo escalar, ao invés de continuas. Desta forma, usaremos variaveis discretas
de Ising, s = +1, no lugar do campo z. Com isso a tltima equacao fica, depois de

alguns arranjos,

1 lUlAT 1
UlATngn, _ — } : H sAH YA (5, 1

s=+10=1,]

onde \ é dado por

cosh A = elVIAT/2 (3.14)
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Para o caso repulsivo usamos (3.9), onde a magnetizagao se acoplara ao campo de Ising,

resultando em

—UATnmn —

[ e o5 (3.15)

s=+1o=1,]

e

DO | —

As equagoes (3.13) e (3.15) apresentam agora uma forma adequada para ser inserida
na fungao de particao, pois aparecerao somente termos bilineares. Depois de alguns
calculos a funcao de particao toma a forma, para o caso atrativo,

z - (%) cosh (N'A/2) [cosh (3)] /2

1
x TrigTr [] J] e o %uciatuciear el Vi e (3.16)
=M o=1,]|

onde as matrizes do termo de interagao e de hopping sao dadas por

Ul

Vo) = _i)\si(l) - (u + 7) (3.17)

—t seie j forem primeiros vizinhos,
Kij -
0 outros
Com as exponenciais da fungao de parti¢ao sendo expressas agora somente com termos

bilineares, podemos efetuar o trago nas variaveis fermidnicas. Através da identidade

e X VA o= Ty Al Bisei — o= 5, chlvey (3.18)

o traco nas variaveis fermionicas vira um determinante

Tre~ v chves Tr H el
14

= det (1+e e ?) (3.19)

onde A e B sao operadores genéricos. Com isso a fungao de partigao pode ser escrita

como

1

LM
Z = (5) Tregy [ [ det [L + B, B, ... B (3.20)
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onde
BY = ¢ 8K ATVI0), (3.21)
Introduzindo a notacao
O°({s}) =1+ ByB,_,...-Bf (3.22)

obtemos, finalmente

2
= Trigp({s)). (3.23)

z = (l) Trsydet O'({s}) - det O' ({s}) =

Se a quantidade p({s}) sob o trago for positiva, ela deve ser usada como o "peso de
Boltzmann" para fazer as amostragens por importancia nas configuracoes de Ising.
Entretanto, para o modelo de Hubbard repulsivo, fora da banda semi-cheia, esta
grandeza pode ser negativa em algumas configuragoes, levando ao "problema do sinal
negativo"|31], o que néo ocorre para o nosso caso do modelo de Hubbard atrativo.

Estamos interessados em fungoes de correlacao entre operadores que, levando em

conta (3.15) e (3.23), toma a forma

1
(AB) = ZTriyTr

AB H e_ATKe_ATVU(l)] . (3.24)

lo

Definindo agora uma média fermionica, ou mais precisamente as funcoes de Green,

como
1 -
(AB),, = ———Tr |AB][e e 2 <l>] (3.25)
o({s]) s
a fungao de correlagao (3.24) se torna
1
(AB) = STy (AB)y,, p({s}h)- (3.26)

Portanto a caracteristica principal deste método é que o célculo de qualquer média

pode ser efetuado em termos de fungoes de Green sob uma certa configuracao de spins,
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com probabilidade p({s}) de ocorréncia. Em especial, precisaremos da seguinte fungao

de Green instantanea para uma particula, calculada na fatia [,
ag ag g g ag -1 g
<cwc}0>{s} = (1+ B7 B ,..BIBY..BY) " = gf; (3.27)

seu papel sera discutido na proxima secao. Cabe aqui salientar que as grandezas de
interesse podem ser calculadas em termos desta funcao de Green de uma particula.

Isto pode ser feito para P, com o auxilio do Teorema de Wick,

C; CinC; Ci i Ci ;. Ci i\ Ci CiyC;. , .
<” ERAT s N RACRNRAT (325

0 que nos permite escrever fungoes de Green de duas particulas em termos das de uma

particula.

3.2 A Simulacao

A simulagao se inicia fixando-se uma configuragao aleatoria de spins {s}. O "an-
darilho" comeca a varrer a primeira fatia temporal [ e tenta inverter cada um dos
spins em cada sitio da rede. A equagao (3.27) é usada para calcular a func¢ao de Green
na primeira fatia (I = 1). Se um spin é invertido no sitio ¢ de uma fatia genérica [
(si(l) — —si(1)), as matrizes B/ e BF mudam devido aos elementos de matriz V() e

V(1) mudarem. Definindo
A%(l) = (Bfleﬁz...B‘fB&...Bf) (3.29)
entao a mudanca acarretard em
A1) — (A7) = 1+ A7(3,0)] - A2(D) (3.30)
com
[AF(,D)] = 0508 (72270 — 1) (3.31)

Isso também mudard a matriz O ({s}), ja que ela depende de A“(l). Este procedimento

consiste em um passo de Monte Carlo, que é aceito com uma probabilidade dada por

RiR,

W=——"-+-—

(3.32)
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com

(det OTY (det Ot

Ry — v ) _ @ty
1 det O1 ¢ ! det O!

(3.33)

onde usamos a fun¢ao de Green calculada na fatia [ (eq. 3.27) para escrever R, em

termos dela:

Ry = 141 - [g7],] A7, D), (3.34)

(2

Se o passo for aceito é necessario atualizar a fungao de Green da fatia [ através da

relagao
g =g =+ 1 —-g)(A7H) -] ¢f (3.35)

onde percebemos o carater nao-local da simulacao, ja que, a partir de agora, a funcao
de Green que sera usada para os proximos sitios serda a (3.35). Este procedimento é
feito para todos os N, sitios da rede até que passamos para a proxima fatia [+ 1, onde

a fungao de Green passa a ser dada por
90 = Blgl (B))™ (3.36)

onde os processos de virada dos spins e de atualizacao das funcoes de Green seguem a

mesma logica discutida anteriormente.



4
Resultados

Neste capitulo apresentaremos os resultados obtidos através de simulagoes de Monte
Carlo Quéantico para a anélise do estado supercondutor no modelo de Hubbard atrativo
desordenado, tanto no estado fundamental quanto a temperaturas finitas.

Como foi discutido no capitulo 2, a desordem no modelo é implementada de forma
aleatoria em fL? sitios da rede, onde f é a fracao de desordem em um sistema bidi-

mensional L x L, a qual é definida como

—= NUO
N

f (4.1)

onde Ny, é o ntimero de sitios com U = 0 e N, = L? é o ntimero total de sitios. Os
calculos foram feitos para tamanhos de rede 8 x 8, 10 x 10, 12 x 12 e, para alguns casos,
14 x 14.

Conforme apresentado no capitulo 3, o inverso da temperatura 3 é discretizado em
M fatias de tempo imaginario A7r. No caso do modelo de Hubbard atrativo podemos
fazer simulagoes a temperaturas muito baixas (/3 grande) pois nao ha problema do sinal
negativo [31]. No entanto, & medida que se aumenta 3, o nimero de fatias aumenta e
o tempo computacional para as simula¢oes também aumenta.

A fim de obter informacoes quantitativas relacionadas ao estado supercondutor no
modelo, calcularemos o fator de estrutura de pares locais P; discutido no capitulo 2,

em funcao de (3, mas agora efetuamos uma média sobre as configuragoes de desordem,

> rm] , (4.2)

onde I'(r) = (A())AT(i + 7) + H.c.) com A(r) = ¢ )¢, € [...] denota a média configu-

P, =

31
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racional. A fim de obter uma boa estimativa para esta grandeza, foram feitas em média
20 realizacoes de desordem para cada valor de  em um tamanho de rede fixo, cada
realizagao com 4000 passos de Monte Carlo Quantico. Existem duas fontes de erro no
calculo desta grandeza: uma de erros sistematicos da ordem de A7?, que advém do
método de MCQ), e a outra provem do desvio padrao de cada espaco amostral, que
aparece como consequéncia de flutuagoes entre as véarias realizacoes, e é esta ultima
que sera usada como a medida das incertezas em nossos célculos de P,, uma vez que
ela é maior do que o erro sisteméatico vindo de A72.

Vale ressaltar também que, para alguns casos, Ny, nao ¢ um inteiro; nestes casos, as
realizacoes de desordem sao feitas para os dois niimeros inteiros mais préoximos de Ny, ,
onde as médias sao efetuadas com seus respectivos pesos. Por exemplo, para a fracao
de desordem f = 1/16 em uma rede L = 10, temos que Ny, = 6.25; consideramos entao
os dois valores adjacentes mais proximos, no caso Ny, = 6 e Ny, = 7, e mantemos a
proporcao de trés realizagoes para Ny, = 6 para cada realizagao de Ny, = 7, e esta
proporcao deverd sempre ser mantida ao aumentarmos o numero de realizagoes.

Todos os calculos foram feitos para o preenchimento de banda (n) = 0.875 e para
U = 6. O preenchimento de banda é fixado ajustando-se o valor do potencial quimico u,
até se conseguir, em média, o valor 0.875, pois a densidade também sofre flutuagoes nas
diferentes realizacoes de desordem. Este valor do preenchimento de banda foi escolhido
por haver indicios de que este apresenta um méximo no valor da temperatura critica
supercondutora |6, 9].

Nas proximas segoes serao analisados resultados para o estado fundamental (7" = 0)
e para temperaturas finitas, onde nesta tltima usamos o comportamento escalonado

de P, para a transicao de Kosterlitz-Thouless como discutido no cap. 2.

4.1 Propriedades do estado fundamental (7" = 0)

A fim de entender o efeito das impurezas no modelo de Hubbard atrativo, calculamos
o fator de estrutura P, como funcao do inverso da temperatuta (3 para varios tamanhos

de rede e diferentes fragoes de desordem, como mostra a Fig. 4.1, lembrando que os
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céalculos foram efetuados para um preenchimento de banda (n) = 0.875 e que as barras

de erro provém do desvio padrao sobre as realizacoes de desordem. Notamos que P;

20— ——
18 U=6 U=6
161 =2/16 T f=3/16
1;' a L=8 L . L=8
. L=10 I = L=10
" | o L=12
L | @ -
)
2
U=6
f=4/16
s L=8
n L=10
5}
AL sl L 3 . 1 i . ° Li12
6} sL=g  » 514 I S
4f . L=10] %E
2t o L=127
0

B

0 2 4 6 810121416182022 24 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

B

Figura 4.1: Ps em funcao de S.

tende a se estabilizar para valores altos de 3 (baixas temperaturas) pois, neste regime,

o alcance das correlacoes é limitado pelo tamanho finito da rede, e P, tende a um valor

de saturagao que nao mais depende da temperatura, nos permitindo fazer uma média

desta grandeza no regime assintotico onde ela se estabiliza.

O primeiro grafico representa o caso puro (sem desordem) onde Ny, = 0; ja no

segundo temos um oitavo dos sitios da rede com U = 0. E visto no grafico que, a

medida em que vamos aumentando a desordem, o valor de P; se estabiliza em valores

cada vez menores, confirmando a tendéncia geral de supressao do estado supercondutor

pela desordem como discutido no capitulo 1.

De posse do valor médio de P;, podemos usar a corre¢cao de onda de spin para o
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fator de estrutura de pares dada pela relagao de Huse [25],

% = AP+ 2 (4.3)
onde L é o tamanho linear da rede, |A| é o gap supercondutor a temperatura zero e a
uma constante, para tirar informagoes sobre a transi¢ao supercondutora. No nosso caso
temos dois gaps a temperatura zero diferentes: o gap do caso puro, que denotaremos
por Ay, e o gap para os casos desordenados, que denotaremos por A. Fazendo um
grafico de P,/ L?* versus 1/L, e extrapolando nossos resultados para redes infinitas, ou
seja, fazendo L — oo (limite termodindmico), obtemos uma estimativa para o valor
de |Ao)? (gap supercondutor ao quadrado) para o caso puro, ou |A|?, para os casos
desordenados, na intersecao da extrapolagao com o eixo das ordenadas. As Figs. 4.2
e 4.3 mostram as extrapolagoes para algumas fragoes de desordem utilizando redes de
tamanho 8 x 8, 10 x 10, 12 x 12 e, para alguns casos, 14 x 14. Na Fig. 4.2 podemos ver,
pela reta do ajuste, que |A|? # 0 para a fragao f = 7/32. Ja na Fig. 4.3, para a fragao
f =4/16, vemos que |A|> ~ 0. A Fig. 4.4 nos da uma visdo geral das extrapolagoes
para todos os casos de desordem, onde podemos ver que o valor de |A|? se tornara cada
vez menor, a medida que f aumenta.

De posse do valor do gap A para cada valor de desordem podemos analisar a
tendéncia do gap normalizado pelo caso puro, A/Ay, com a desordem, como mostra
a Fig. 4.5. O valor em que a curva intercepta o eixo horizontal, nos fornece uma
estimativa para a fragao critica de desordem, acima da qual o estado supercondutor é
totalmente inibido. No nosso caso estimamos a fragao critica como f. ~ 0.24 + 0.01.
Este valor é obtido passando-se uma curva suave pelo limite superior da curva no
grafico, que acaba no ponto f = 0.25, e outra pelo limite inferior das barras de erro.
O valor 0.24 é o valor médio da distancia entre os dois pontos onde morrem as duas
curvas no eixo X.

Ao contrario do que acontece na banda semi-cheia [8], inicialmente uma pequena
fracao de desordem nao favorece o estado supercondutor. Isto se deve ao fato de que, na
banda semi-cheia, a degenerescéncia da supercondutividade com a onda de densidade

de carga é quebrada na presenca de desordem, favorecendo o estado supercondutor
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Figura 4.2: Extrapolagao de Ps com 1/L para a fragao de desordem f = 7/32.
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Figura 4.3: Extrapolagao de Ps; com 1/L para a fragao de desordem f = 4/16.
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Figura 4.4: Extrapolagoes para todos os casos de desordem considerados aqui.

para pequenos f. Como fora da banda semi-cheia a CDW é naturalmente suprimida,
qualquer fragao inicial de desordem ja é suficiente para comecgar a destruir o estado
supercondutor, nao ocorrendo, assim, nenhum méximo em A/A,. Um grafico compa-
rativo entre estes dois casos pode ser visto na Fig. 4.6.

Podemos analisar o comportamento de f. com relagdo a U (Fig. 4.7) utilizando
o resultado obtido na Ref. [7] para a fragdo critica no caso (n) = 0.875 e U = 4. E
razoavel supor, ja que s6 temos informagoes para dois pontos, que o grafico seguird
uma tendéncia semelhante a que acontece para o caso da banda semi-cheia [8], onde,
para pequenos valores de U (U < 2), f. cresce de forma mais lenta devido ao fato de
os pares nao estarem muito fortemente ligados e uma pequena desordem ja destroi a
coeréncia. De U =~ 2 até U =~ 4, f. cresce mais rapidamente, sofrendo um decréscimo
para U 2 4. Portanto, os calculos de campo médio para o modelo de Hubbard atrativo
desordenado [12], onde é previsto um decréscimo de f. com o aumento de U, s6 estao
corretos neste limite de U grande. E importante perceber também que, ao menos

para U = 4 e U = 6, a medida que se diminui o preenchimento da banda, o valor da
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desordem critica também diminui.

1M —
10 b
0,9
0,8/
0,7 |
0,6 |
05/
04|
03]
0,2/
0.1 |

0,0 I 2 | 2 | 2 | 2 | 2 2
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

/

A/Ao

Figura 4.5: Gap normalizado supercondutor em funcao de f. A linha cheia é apenas uma

guia para os olhos.
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Figura 4.6: Gap supercondutor normalizado em fungao de f para (n) = 1 e (n) = 0.875,
onde a curva para (n) = 1 foi extraido da Ref. [8]. A linha cheia é apenas uma guia

para os olhos.
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Figura 4.7: Fragao critica como funcao de U para (n) =1 e (n) = 0.875. A curva vermelha
para a banda semi-cheia foi retirada da Ref. [8] e o ponto U = 4 para (n) = 0,875 foi extraido

da Ref. [7]. A linha cheia é apenas uma guia para os olhos.
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4.2 Propriedades a temperatura finita

Tendo discutido as propriedades do sistema a temperatura zero, podemos analisar
as propriedades a temperatura finita. Como discutido no capitulo 2, a natureza de
duas componentes do parametro de ordem supercondutor leva a uma transicao de fase
supercondutora que pertence a classe de universalidade de Kosterlitz-Thouless [4, 5].

Esta transicao prevé um decaimento algébrico da funcao de correlacao de pares , i.e.,
I'(r) = (A@AN i +7) + He) ~ 71T, (4.4)

no regime de 0 < 7" < T, onde n(7") cresce monotonicamente entre 1(0) = 0 e n(7,) =
1/4 [4, 5, 33]. O comportamento escalonado de P, acima da criticalidade é dado por

6]
P, = [>T p(L/€), T — T, (4.5)

onde F(L/£) é uma funcao do tamanho linear da rede L e do comprimento de correlagao
¢ ~ exp(A/(T—T.)"/?). E importante salientar que estes argumentos de universalidade
ainda devem ser validos mesmo na presenca de desordem, pois ainda estamos lidando
com um parametro de ordem de duas componentes; simulagoes no modelo xy desor-
denado confirmaram que nao ha mudanca de classe de universalidade em presenca de
desordem |[33].

Como comentado no capitulo 2, afim de extrair 7., construimos um grafico de
P,L~7/* versus 3. No menor ponto onde as curvas se interceptarem, dentro das barras
de erro, obteremos uma estimativa para o ponto critico 5. = 1/7, como foi ilustrado
na Fig. 2.4 [32]. Cabe aqui dizer que, devido as grandes flutuagoes a que os dados
estao sujeitos, nossa analise deve ser muito cuidadosa. Os graficos 4.8 ao 4.11 mostram
o comportamento de P escalonado em funcao de § para varias fracoes de desordem.
As setas apontam a estimativa para T, em cada fracio de desordem. E importante
discutir primeiramente dois casos limites: o caso puro e o caso f = f.. Para o caso
puro, fica bem claro que as barras de erro estao se sobrepondo entre § =8 e 3 = 9.
Isto nos fornece uma temperatura critica de T, = 0.12 £ 0.01. Para f = f., por outro

lado, a supercondutividade é suprimida, de modo que T, = 0.
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Figura 4.8: Ps escalonado como fungao de 3 para o caso puro.
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Figura 4.9: Py escalonado como fungao de 3 para o caso f = 2/16.
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Figura 4.10: Ps escalonado como fun¢ao de (3 para o caso f = 3/16.
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Figura 4.11: Ps escalonado como fun¢ao de (3 para o caso f = 7/32.

Estes dois pontos fixam vinculos para a curva de T.(f), i.e., a temperatura critica

deve descrever uma curva suave que passe por estes dois pontos. Assim, nossa estima-
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tiva de T, analisando somente a sobreposicao das barras de erro pode se tornar mais
confiavel, nao nos deixando trair por flutuacoes que possam nos fornecer uma anélise
errada.

Para f = 2/16 estimamos . entre 3. = 12 e . = 14, o que fornece T, = 0.077 +
0.007. Para f = 3/16 temos (. entre 16 e 18, que fornece T, = 0.059 £ 0.004. Da
mesma forma, para f = 1/16, temos 3. entre 8 e 12, que fornece 7, = 0.1 £+ 0.02.
Para f = 1/32 a estimativa de 3. ficou entre 6 e 10, o que fornece T, = 0.14 4 0.04.
Para a fragdo f = 7/32 obtemos a mesma estimativa que para f = 3/16, ou seja,

T. = 0.059 + 0.004. Todos estes dados estao organizados na tabela abaixo.

Tabela de T.(f)

f Be T.

0 8—9 0.12£0.01
1/32 | 6—10 0.14 £0.04
1/16 | 8 —12 0.1 4+0.02
2/16 || 12— 14 | 0.077 £ 0.007
3/16 || 16 — 18 | 0.059 4 0.004
7/32 | 16 — 18 | 0.059 4 0.004
4/16 0

Estes dados fornecem o diagrama de fases da Fig. 4.12. Aqui é interessante fazer
outra comparagao com os resultados obtidos para a banda semi-cheia (Fig. 4.13) [§],
onde T, = 0 para o caso puro pelo teorema de Mermin-Wagner [10]; para o caso
(n) = 0.875, a simetria entre supercondutividade e CDW ja esta quebrada, e tere-
mos uma temperatura critica finita de Kosterlitz-Thouless para o caso puro. Pelo
grafico vemos claramente que T, é suprimida pela desordem, o que ja era esperado, no
entanto, aparentemente, a concavidade é diferente da que foi obtida experimentalmente
[2| (Fig. 1.6). Portanto, o que temos aqui, deve ser encarado apenas como uma
primeira aproximacao qualitativa, que estd sujeita a refinamentos no futuro, como,
por exemplo, calculando-se a densidade superfluida para uma melhor estimativa de T,

ou aumentando-se o numero de realizagoes de desordem. As grandes barras de erro
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refletem a incerteza que temos com relacao a determinacao da temperatura critica
para alguns casos de desordem. Outra possivel fonte de discrepancia da concavidade

da curva T, versus f é a relagao entre Rg e f, que nao é necessariamente linear.

0,20 T T T T T T T | ! |

0BF 1 U=6 :

0,16 | -

0,14 + [ _
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0,10
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0,08 !
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0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25

/

Figura 4.12: Temperatura critica de transicao supercondutora como fun¢ao da desor-

dem. A linha cheia é apenas uma guia para os olhos.
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Figura 4.13: Grafico comparativo da temperatura critica de transi¢ao supercondutora
como fungao da desordem para (n) =1 e (n) = 0.875, onde a curva para (n) = 1 foi

extraida da Ref. [8]. A linha cheia é apenas uma guia para os olhos.



Conclusoes

Neste trabalho foram estudados os efeitos de desordem no modelo de Hubbard
atrativo, para o preenchimento de banda (n) = 0.875, e com valor de atragao U = 6.
Utilizando o método de Monte Carlo Quéantico para redes bidimensionais de tamanhos
8 x 8, 10 x 10, 12 x 12 e 14 x 14, foi mostrado que a supercondutividade no estado
fundamental, inicialmente presente no sistema, é inibida conforme vamos aumentando
a quantidade de impurezas, até que, em uma certa fracao critica de desordem, denotada
por f., a supercondutividade é totalmente destruida. O valor da fracao critica para
que isso ocorra foi estimado como f. = 0.24 + 0.01. Como f. depende de parametros
nao geométricos, tais como o preenchimento da banda e a intensidade de U, esta
transigdo é nao percolativa. Vimos que para (n) = 0.875 qualquer fragao de desordem
inicial ja comega a suprimir o estado supercondutor, ao invés de favorecé-lo, como na
banda semi-cheia. Conjecturamos que f. em funcao de U deve seguir uma tendéncia
semelhante & da banda semi-cheia, onde f. cresce com U para valores pequenos de U
e, acima de U = 4, deve diminuir com U, mostrando que os calculos de campo médio
sO sao qualitativamente corretos neste tultimo regime. O fato da supercondutividade
pertencer a classe de universalidade da transicao de Kosterlitz-Thouless também nos
permitiu obter estimativas qualitativas para o diagrama de fases de T.(f).

Finalmente podemos concluir que o modelo de Hubbard atrativo parece ser um bom
modelo na investigacao de supercondutores desordenados. Também seria interessante
que estes mesmos calculos fossem feitos para outros valores da atracao U, neste mesmo
preenchimento de banda, utilizando grandezas adicionais como a densidade superfluida

para calculos da temperatura critica.
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Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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