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Resumen

El presente trabajo abarca una aproximacién al estudio de superconductividad en materiales, en los
cuales el potencial de pares es periddico y no se desprecia el potencial de la red de iones. Para ello se
realiza el estudio de las bandas de energia de los materiales, partiendo de los modelos de electrones
cuasi-libres y “Tight Binding”. Se obtiene un analisis introductorio para diversos casos que se pueden
presentar debido a las diferentes caracteristicas de las superficies de Fermi de los materiales. En el
modelo de electrones cuasi-libres se encuentran tres brechas las cuales aparecen sobre la superficie de
Fermi, plano de Bragg y esfera de Andreev. Se realizan andlisis para varios casos de solapamiento
de estas brechas obteniendo en particular que en el plano de Bragg existe un cambio en el espectro
debido a la esfera de Andreev. En el modelo “Tight Binding” se encuentra que el pardmetro de acople
determina la superficie de Fermi y la posibilidad de obtener reflexiones de Andreev. La anisotropia del
potencial de pares esta relacionada con los parametros no locales y existe una condicién que reproduce

un espectro isotrépico.

Palabras clave: Superconductividad, Tight Binding, electrones cuasi-libres.
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Abstract

The present work is an approximation to the study of superconductivity in materials that have a
periodic pair potential and without a negligible potential of the ion lattice. For that we do the study
of energy bands, based in models of nearly free electrons and Tight Binding. We obtain an analysis
introductory for a lot of cases that we can have considering the different Fermi surfaces of materials.
In the nearly free electrons model we get three gaps that appear over the Fermi surface, plane Braggs
and Andreev sphere. In the Tight Binding model we get that hopping affect the Fermi surface and the
possibility of have Andreev reflection. The anisotropy of pair potential is related with the non local

pair potentials and exist a condition that let us have a isotropic spectrum.

Palabras clave: Superconductivity, Tight Binding, Nearly Free Electrons.
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1. Introducciéon

La superconductividad es un estado que se caracteriza por tener resistividad cero y presentar efecto
Meissner. Su estudio desde el punto de vista tedérico estd basado principalmente en dos teorias, la teoria
fenomenolégica de Ginzburg-Landau en donde se introduce un pardametro de orden, dicho pardmetro
describe la transicién de fase de metal en estado normal a superconductor y la norma es proporcional
al nimero pares de electrones correlacionados entre si [1, 2]; y la teoria microscépica de Bardeen,
Cooper, y Schrieffer (BCS) donde se introduce una potencial atractivo neto entre pares de electrones,
estos reciben el nombre de pares de Cooper y la energia necesaria para destruir un par es de 2A [3, 4].
Uno de los elementos fundamentales de la teoria BCS es la aproximacion de campo medio, donde se
obtiene el potencial de pares (A) y el potencial de Hartree-Fock. Cuando se realiza la transformacién de
Bogoliubov se diagonaliza el Hamiltoniano obteniendo los estados base de energia que estan formados
por pares de electrones acoplados (pares de Cooper) y las excitaciones que corresponden a retirar uno
de los electrones del par lo cual da lugar a un par electrén hueco. Gor’kov demuestra que el pardmetro
de orden de la teoria fenomenoldgica y el potencial A estdn relacionados cerca de la temperatura donde

ocurre la transicién de fase.

En la teorfa BCS el médulo del potencial A es proporcional al nimero de electrones apareados
y su fase estd relacionada con la correlacién de largo alcance entre los electrones del sistema. En
los superconductores de baja temperatura critica el potencial A suele modelarse como homogéneo e
isotrépico, esto quiere decir, que el acople entre los electrones es independiente de la posicion relativa de
los mismos y ademaés su magnitud es constante en cualquier direccién del vector de onda en el espacio
reciproco, esta aproximacién es coherente cuando se desprecian otros tipos de interaccién, como para
el caso de los metales la interaccién de Coulomb entre electrones, o la de los electrones con los iones

de la red [4].

Para la mayoria de superconductores de alta temperatura critica (HTC) se proponen un potencial de
pares anisotrépicos [5, 6, 7], donde los términos del potencial de pares pueden depender del vector de
onda en el espacio reciproco y tener diferentes valores sobre la superficie de Fermi [8, 9]. Los estudios
de la simetria del potencial de pares en HTC se han centrado en simetrias tipo p y tipo d [10], aunque
hasta el momento no hay un consenso de cuél deberia ser para la mayoria de los materiales HTC, se cree
que la simetria mas posible es la tipo d para los cupratos. Para el caso de los sistemas inhomogéneos,
el potencial A puede variar con la posicion, tal como sucede en la interface entre un metal normal y un
superconductor. En este caso tenemos un potencial de pares cero en el metal normal y maximo dentro

del superconductor [11].

Cuando se hace incidir desde la regién normal un electrén sobre la interface metal normal - supercon-



ductor, con energia tal que no le es suficiente para transmitirse como una excitacién al superconductor,
éste ultimo toma otro electron del metal normal transmitiéndose como un par de Cooper en el supercon-
ductor, mientras que en la regiéon normal es reflejado como un hueco, este proceso es llamado reflexién
de Andreev. Este tipo de reflexiones es fundamental para el estudio del transporte en interfaces con
superconductores y es una de las consecuencias mas importantes de la inhomogeneidad del potencial

de pares.

Aunque las inhomogeneidades del potencial de pares se suelen estudiar en junturas de diversos tipos,
se puede tener un potencial A inhomogéneo debido al potencial de la red cristalina. En los materiales
en bloque “ bulk” se suele modelar con un potencial homogéneo, sin embargo, hay algunos estudios
[12, 13] que muestran que el potencial A puede tener la misma periodicidad que la red de Bravais, y

por lo tanto es inhomogéneo.

En los metales donde los electrones no interactiian entre si, si no con un potencial periédico producido
por la red de iones, se encuentra que los estados satisfacen el teorema de Bloch. Con este teorema se
puede realizar dos tipos de aproximacién. La primera es llamada de electrones cuasi-libres [2, 3], en
ésta aproximacién el potencial de la red de iones se considera de orden perturbativo. Con el modelo se
realiza una solucién usando expansiones en series de Fourier y la teoria de perturbaciones; encontrando

planos donde ocurre reflexiones electrénicas denominados planos de Bragg.

Un segundo modelo para el estudio de metales es “Tight Binding” (TB) [3, 14]. En este modelo
se supone que los electrones estan ligados fuertemente a los iones, lo que ocasiona que los electrones
rara vez se muevan de un sitio a otro. El movimiento en este modelo estd descrito como un “salto”
entre distintos puntos de la red, se espera que si la separacién entre los iones de la red aumenta la

“ salto” es llamado

probabilidad de “saltar” tienda a cero. El pardametro usado para modelar este
“hopping” o parametro de acople. Dependiendo de la complejidad del sistema y sus caracteristicas
se pueden usar distintas aproximaciones para describir el pardmetro de acople, como el “salto” a
primeros vecinos (los puntos de red més cercanos) en donde los pardmetros de acople son cero para
cualquier otro tipo de vecino. En (TB) se suele trabajar con las funciones de Wannier, aunque el
método se puede aplicar desde otras perspectivas (como la combinacién lineal de orbitales atémicos).
El parametro de acople se determina experimentalmente y los resultados encontrados han mostrado

un buen acercamiento con los estudios tedricos que a su vez se pueden hacer desde primeros principios

usando la teorfa de densidad funcional (DFT) [15, 16].

Con el descubrimiento de los superconductores que contienen hierro, se encontraron nuevos resultados
que muestran comportamientos distintos a los mostrados por los cupratos [10, 17]. La superconducti-
vidad en sistemas con base en hierro es caracterizada por presentarse en mas de una banda de energia

por lo que se suele trabajar en teorfas con dos bandas [18]. En ésta direccién se realizan trabajos para



explicar y analizar las caracteristicas de la superconductividad para HTC y asi encontrar modelos que
ofrezcan resultados més acordes con las observaciones experimentales [19, 20], donde la periodicidad

de la red toma un punto de interés.

En la teoria BCS el potencial de pares cumple una relacién de auto-consistencia. El calculo de
esta relacién de auto-consistencia genera formas para este potencial como se muestra en [20], en
particular si se utilizan funciones de Bloch como base, se obtiene que este potencial es periddico. Este
aspecto ya ha sido estudiado por algunos autores, quienes encuentran resultados como la apariciéon de
otras brechas y anisotropias en el espectro de energia [12]. Nuestro interés es extender estos trabajos
para analizar en detalle los efectos de la periodicidad del potencial de pares cuando se consideran
superconductores HTC. En éste trabajo nos centramos en la forma de la superficie de Fermi, debido
a que los brechas superconductores aparecen sobre dicha superficie, que para los metales presentan
diferentes formas [3]. Las superficies de Fermi son calculadas para varios valores de la energia de Fermi
en el modelo de electrones cuasi-libres y TB, y es de nuestro interés analizar el comportamiento de la
brecha superconductora sobre ésta superficie. Finalmente con ayuda del modelo de TB realizaremos
una comparacion con el modelo de electrones cuasi-libres, usando las distintas formas de las superficies

de Fermi y las diferentes brechas que se pueden presentar en el espectro de energia.

Los capitulos de este trabajo estan distribuidos entonces de la siguiente forma: En el primer capitulo
se presenta el marco tedrico, donde se mencionan los principales formalismos y aproximaciones que se
han tenido en cuenta para el trabajo. En el capitulo 2 se muestra las deducciones de los hamiltonianos
en la aproximacién de electrones cuasi-libres [12] y se analiza la superficie de Fermi y las brechas que
aparecen, para varios valores que concuerden con superconductores conocidos. Por 1ltimo se presentan
las conclusiones derivadas del trabajo y los anexos donde se profundiza en los detalles de los resultados

obtenidos.



2. Marco teorico

2.1. Ecuaciones de Bogoliubov-de Gennes en el espacio real

En la formulacién de Bogoliubov de-Gennes para un modelo que nos permite estudiar superconduc-
tores inhomogéneos, partimos de un Hamiltoniano en segunda cuantizacion donde hay una interaccion

atractiva entre electrones [11], dado por

H = Z/dr\fl};(r,t) (2}'; +U(r) — EF> T, (r, t)

1 - N N N
_5Z/drdr/\Iij(r,t)\IlT_a(r/,t)V(r,r/)\I/_a(r/,t)\Ila(r, ) (1)

El término U(r) representa la interaccion de los electrones con la red de iones del metal. El término
p?/(2m) es la energia cinética de un electrén. El segundo término, es el potencial de atraccién entre
electrones, donde se estd considerando que la interaccién se da entre particulas de espin opuesto. La

ecuacion esta en segunda cuantizacién con lo cual W, (r,t) es la funcién de campo del electrén.

Este Hamiltoniano es insoluble, por lo tanto, la estrategia es realizar una aproximacion para el
producto de cuatro operadores de campo, para ello hacemos una aproximacién de campo medio dada

por

V)0, 0T DTa(rt) ~ (T Ta(r,0) B0 0T (1)

+
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_ <@g(r,t)@ia<r',t)> <\i,a(r/,t)\ia(r,t)> . @

Los términos constantes (productos de dos valores esperados) son absorbidos en la energfa del estado



base, con lo cudl de los nueve términos presentes solo quedan seis. Los primeros cuatro corresponden al
potencial de Hartree-Fock y los responsables de la superconductividad. El potencial de Hartree-Fock,
el cual nos da cuenta del potencial promedio que actiia sobre un electrén debido a los demas electrones,

estd dado por los siguientes promedios

Up(r,r',t) = V(r,r’)<\/I\/Jiﬁ(r’,t)\/1\1,g(r,t)> (3)

Unr(r,r',t) ~V(r,r) <€ﬁ5(r', HT_s(r, t)> . (4)

El potencial en (3) se denomina de Hartree y corresponde a la interaccién promedio de un electrén
por los demés; y el segundo potencial se denomina de intercambio y es debido al principio de exclusién

de Pauli.

El potencial de pares de superconductividad A se define como el siguiente promedio
AW, t) = =BV (1) (B p(r,)a(x', 1)) (5)

En superconductividad el estado BCS no tiene un nimero fijo de particulas y el valor esperado

<\T!_g(r, t)\ffg(r’, t)> es proporcional al nimero de electrones apareados o pares de Cooper.

Los potenciales Ugr y A son potenciales autoconsistentes, es decir, se necesitan calcular los prome-
dios resolviendo las ecuaciones y a su vez para resolver las ecuaciones se necesitan estos potenciales.
Este problema ciclico se inicia suponiendo una forma de potencial. Es importante senalar que en estas
ecuaciones se puede tener cierta periodicidad, dependiendo del tipo de potencial V (r’, r) considerado.
En los casos usuales es un potencial de contacto, con lo cual autométicamente se puede mostrar que el

potencial es periddico, sin embargo, no es del todo necesario tener el potencial de contacto [ver anexo

Al

Las definiciones (3) y (5) permiten escribir al Hamiltoniano (1) en la aproximacién de campo medio

como

IEn el anexo A se pretende hacer un acercamiento a los casos donde este potencial es periédico, partiendo del mismo

hecho de un cambio suave, es decir, las funciones de onda del material corresponden a funciones de Bloch.



H ~ Z/dr@;(r,t) (;fn +U(r,t) — EF> U, (r,t) (6)
-3 / drdr (Ug (r,x' ) UL (¢, ) U (r',t) — Upp(r, v, )01 (' )T, (x, 1)) (7)

35, [ drdr’ {AG, v, )T (0,08, (10, 1) + AT 0o (1, ) Talr, 1)}

Este Hamiltoniano es cuadratico en el producto de operadores de campo, y para su diagonalizacion

escribimos la ecuaciones de movimiento Wg(r) del operador de campo en la imagen de Heissenberg

ihoWs(r) = [@ﬁ(r),ﬁ] = (;fn LUt — EF) Us(r,t)

—/drUH(r,r/,t)@B(r,t)
—/dr’UHF(r,r/,t)@_ﬁ(r’,t)

—&—ﬁ/dr/A(r/,r,t) ((I\fiﬁ(r’,t)) ) (8)

Tanto las ecuaciones de movimiento como el Hamiltoniano han sido ampliamente estudiadas sin el
potencial de la red de iones [11],[8]. La forma usual de solucionar el problema se puede aplicar de forma

similar, la cual es realizar una transformacién de Bogoliubov dada por

Tort) = 3 [unlr s + B3] ©)

n

U (
W) = 3 [ ]y — Boar, )] (10)

Esta transformacion canénica nos permite estudiar los estados excitados del sistema obteniendo dos

ecuaciones para uy,(r,t) y v,(r,t) como

ﬁ =FEo+ Z Ena;rz,a;)?n,av (11)
n

donde Ej es la energfa del estado base y E,, es la energfa de una excitacién del estado n; y ﬁfm [Ana
son los operadores que crean/destruyen una cuasi-particula en el estado n. Para que la transformacién

(9) v (10) diagonalice el Hamiltoniano, u,, y v, deben cumplir las siguientes relaciones



ihoyun,(r,t) = <§; +U(r,t) — EF> up(r,t) + /dr'A(r, v, (1) (12)

ih@tvn (I‘7 t) om

_ (1’)2 +U(r,t) — EF> vn (1, 1) + /dr’A(r,r’)un(r’,t), (13)

Donde se ha tomado el potencial de Hartree-Fock como cero 2.

Estas dos ecuaciones son llamadas las ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes. Cuando el potencial
A(r,r’) es cero y las funciones wu,(r,t) y v,(r,t) describen el comportamiento de los electrones y
huecos en los metales respectivamente. Cuando el potencial de pares no es cero el espinor formado
por (Z”é:;))) corresponde al estado excitado electrén-hueco los que se obtienen al romper un par de
Cooper. Las soluciones son usualmente obtenidas cuando A(r,r’) es homogéneo, que corresponde a

A(r,r') = Ad(r — r’) en nuestra representacién. Es de considerar que el potencial de pares estd dado

por la siguiente ecuacién de auto-consistencia

A(r,r',t) = —V(r,r) <\Tl,ﬁ(r’,t)‘i\/5(r,t)>
= —V(r, 1) Z (un (', )07, (v, ) (1 — fr) — vl (2, ) un (v, t) fr) - (14)

n

Nuestro punto de interés sera considerar el potencial de pares periddico, este depende tanto de las
funciones uy,(r,t), v,(r,t) y del potencial de interaccién. Las funciones que solucionan las ecuaciones
de movimiento con un potencial periédico son las funciones de Bloch, y por lo tanto para responder
ésta pregunta serd necesario examinar el teorema de Bloch y donde consideraremos especialmente dos

métodos para resolver el problema.
2.2. Teorema de Bloch y aproximacién de electrones cuasi-libres

En los modelos utilizados en el estudio de bandas de energia en los metales es usual considerar que
el sistema estd descrito por electrones independientes y un potencial externo producido por los iones
de la red, el cual es periddico. El Hamiltoniano para los electrones estd dado en segunda cuantizacién

como

~

fp— /dr@(r,t) (;2 U@ - EF> B(r, 1), (15)

m

2El término de Hartree-Fock es usado en [21], donde se encuentra que variando el dopaje se puede obtener valores

despreciables de éste potencial respecto al potencial de superconductividad.



y ahora para usar la base de Bloch se procedera a realizar la siguiente transformacién para las funciones

de onda

U(r,t) = Z/C\k@k(r)y (16)
K

donde las funciones @y (r) corresponden a las funciones de Bloch, con lo cual tenemos que el Hamilto-

niano (15) puede ser descrito como:

fn = Y dae o) (L +00) - Br) )

2m
KK’
k,o,0’
con
p2
hy, = <2m L U(r) - Ep) . (18)

Nuestro objetivo es la solucién del Hamiltoniano, éste tiene la propiedad de ser invariante ante
traslaciones. Para un cristal infinito se puede pensar que si movemos el cristal cierta distancia en una
direccién entonces el cristal sigue siendo el mismo, la direccién en la que se realiza el desplazamiento
del cristal serd tal que U(r) = U(r + R,,), donde R, corresponde al vector de la red de Bravais. Con
ésta consideracion las soluciones de las ecuaciones de Schrodinger para los electrones dentro del cristal

se pueden escribir como

U(r) = ™7 o(r). (19)

El teorema de Bloch establece que las funciones ¢(r) son periédicas, con la periodicidad de la red.
Los vectores k son vectores que junto con la energia caracterizan las funciones de onda. Se puede ver
que si para la funciones de onda se suma un vector tal que coincide con la periodicidad de ¢(r) se

obtiene

Y(r+R) = e™Ry(r). (20)

El potencial U(r) y la funcién de onda se puede expandir en una serie de Fourier como,



ezk.r

P(r) = NG ;U(Km)em’"“a (22)

donde se ha usado como factor de normalizacién el volumen de la celda primitiva V. Usando el

Hamiltoniano (18) y las ecuaciones (21) (22), obtenemos

6zk.r

7

h2 i ; eik.r
Z % (k + Km)2 u(Km)esz.r + Z v (Kl) u(Km)el(KerKl)'r —E \/‘7

m lm

Z U(Km)eiKm'r.

(23)

Integrando sobre el volumen de la celda primitiva y usando la relacion de ortogonalidad dada por

1)V [ eEmreiKnTdr = §i g obtenemos

(:m k+K,)* - EF) u(K,,) + ; UK, -K,)uK,)=EukK,), (24)

esta ecuacion es vélida para cada valor de K,,, de tal manera que tenemos igual ntimero de incégnitas

u (K, )que de ecuaciones, recordando que n =0,1,2, ...

K2k

Si el potencial de la red de iones es cero, la energia E estd dada por F = %% — Ep ésta seré lo

solucién del sistema sin perturbar. Ahora si el potencial de la red de iones es pequeno respecto a la

energia cinética del electrén, es necesario considerar teoria de perturbaciones a primer orden. En ese
.7 e 2

punto el vector de onda K,, posee como solucién la energia a orden cero dada por F = 2thk2 —FEry

cuando U (K,,) es distinto de cero tenemos el estado dado por

2mU (K,)
B2 ((k FK,) - k2)

U(Kn) = u(0)7 (25)

u(K,,) diverge cuando ((k +K,)? = k2).

Esta condiciéon ocurre en un plano que se denomina plano de Bragg debido a que la condicién se
puede escribir como la ecuacién de un plano ubicado en la mitad del vector de la red reciproca y con

vector normal K,

K, (k+K,/2) = 0. (26)

Para estos puntos es necesario usar una aproximacién al siguiente orden, esta correcciéon divide al

espectro de energia en dos bandas alrededor de los planos de Bragg.



Los términos son sélo validos siempre y cuando no estemos en los planos de Bragg, para examinar el
espectro de energia cerca a un plano tenemos que usar el siguiente orden de teoria de perturbaciones.
En este caso tenemos que incluir un nuevo término a la expansién que llamamos p, con esto, la ecuacién
en donde se tienen infinitos términos para distintos valores de n solo dos se consideran significativos uno
para K, = 0 y otra para K,, = K,,. Los términos correspondientes al segundo orden en la expansién

de la funciones de Bloch estan dados por la siguiente ecuacion
R? o
o k| —FE—-Ep |u0)+V(-K,uK, = 0 (27)

h? 2
<2m k+K,|"—FE— EF) uw(K,) +V (K, u(0) = O0. (28)
Al resolver el sistema de ecuaciones buscamos soluciones no triviales para u(0) y u(K,), lo cual se

logra cuando la energia esta dada por

E(k) = e (k) £ {(VI% + 52_(k)) }1/ : (29)
con
K2 9
fktK, = 5 k+K,|"— Ep (30)
y
() = DT (31)

Evaluando la energia en la condicién de Bragg obtenemos que

B(K,) =& (K,/2) £ |Vi, | (32)
con lo cual obtenemos que la brecha de energia o gap es dada por
AE(K,) =2|Vk,|. (33)

a partir de esta condicién se realiza la figura 1.

Para calcular la superficie de Fermi en un metal como se muestra en [3], se debe resolver la ecuacién

En(k) — Ep =0, (34)

siendo E,, (k) la energia de la n-esima banda. En nuestro caso al tener la energfa de la banda referenciada

a la energfa de Fermi solamente debemos igualar la energfa dada en (32) a cero.

10



Energia

K./2 3K,/2 2K

K,
Vector de Onda

Figura 1: El espectro de energia de un metal estd dado por varias bandas las cuales se obtienen al considerar
los distintos cruces de las pardbolas de los electrones. La periodicidad genera una repeticion de estas, en la

figura se observa dos de estas bandas y el valor de la brecha.

Para entender cémo es la superficie de Fermi en un metal pensemos en el caso unidimensional, en

este caso cerca a un plano de Bragg la ecuacién (34) se puede escribir como

ererri, — Vi, =0, (35)

con ¢y, dada por la definicién (30).

La superficie de Fermi es entonces vista dependiendo de que tan cerca estamos a un plano de Bragg.
Para observar esto comencemos por un caso en el que no tengamos la red periédica con lo cual ¢, = Ep,
en este caso obtenemos que la solucién es una esfera mostrada en la figura 2 (a). El hecho de tener la
red periddica coloca mds esferas que corresponden a cada vector como se muestra en 2 (b). El radio
de la esfera de Fermi puede hacer que éstas esferas se conecten como se muestra en 2(c) y (d), en cada
uno de estos casos se hace necesario resolver la ecuacién (35), y obtener las correcciones a la superficie
de Fermi que corresponden a la parte gris de la figura 2. Podemos apreciar que en el caso (c) tenemos
que no existe superficie de Fermi sobre el eje k, debido a la periodicidad, mientras en (d) tenemos un

ovalo interno y una envolvente de los évalos que no es una curva cerrada.

11



1.0

k/k,
o
o

—1.0¢t

(0]
kJ/k,

1.0

0.5}

P
e S

., 9
pLTYSrL g

,

,°

—1

0
kJ/k,

Figura 2: Las superficies de Fermi dependen de la comparacion del valor del vector de la red reciproca respecto

al valor del vector de Fermi, (a) En el caso de no tener una red periddica la superficie de Fermi es una esfera

de radio igual el vector de Fermi. (b) La inclusidn de la periodicidad de la red introduce mds esferas para cada

punto de red los cuales se pueden deformar cuando se encuentran con otras esferas produciendo una separacion

gris (¢) y (d). El superficie de Fermi sera en este caso la envolvente gris.
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2.3. Modelo “Tight Binding”

El teorema de Bloch hace uso de la periodicidad de la red para describir el problema en términos
de funciones periddicas, teniendo en cuenta esto la aproximacién de electrones cuasi-libres mencionada
anteriormente no es la Unica que se puede realizar, por ejemplo pensemos que los iones de la red
atraen suficientemente fuerte a los electrones, los electrones entonces estard ligados a los dtomos de
la red y rara vez pasaran de un dtomo a otro. Cuando un electron pasa entre dtomos decimos que él
ha “saltado”, este salto esta relacionado con un término de “hopping” o parametro de acople. Para
realizar entonces este modelo sera necesario pasar a una base donde los electrones estén descritos por

funciones de onda localizadas en cada uno de estos dtomos, la transformacion estard definida por

~ 1 k.R;~
Cr = E e, 36
VN~ (36)

siendo ¢y, el operador definido en la base de Bloch, y N el numero de sitios de red. La razén de esto es
que las funciones de Bloch también son periédicas en el espacio reciproco por lo cual se puede realizar
una transformacion de Fourier usando los sitios de red R;. En esta base se tiene que los operadores EI

crean electrones en los sitios de red 4, mientras ¢; destruyen electrones en los sitios de red 3.

Aplicando ésta transformacién a (17) obtenemos

=
!

N 1 _ 41 ~
— Z hk Z e 1k.R; C;g' ezk.R,i/CiJ/
k vV 5 vV T
= g tz‘,i'/C\}La",

i

con t; i = % >k hpe®Rieg—k Ry Fpn un modelo completo de transporte sin considerar interacciones
entre electrones tendriamos todos las formas posibles de movimientos de electrones, pero es de esperar
que éstas decrezcan con la distancia, es decir que si un electrén es destruido y creado en sitios muy
alejados, el valor de ¢; sea casi cero. Una de las aproximaciones es considerar que los electrones
pasen a sitios cercanos unicamente. En una red de Bravais tenemos entonces varios tipos de vecinos,

la aproximacién usada para el presente trabajo es a primeros vecinos.

El modelo (TB) estard definido por los operadores de creacién y destruccién en cada sitio de la red,
los cuales estaran definidos por las funciones de Wannier. Estas funciones se encuentran localizadas en

cada sitio de la red y estan dadas por

13



Figura 3: Red unidimensional de dos motivos a y b, el cuadrado rectangular muestra la celda primitiva y usamos
dos parametros de acople para enlazar los dtomos a y b. La distancia entre los centros de las dos celda primitivas

es d.

Wi (k,7) \ﬁz e kR (K, 7), (37)

siendo U;(k, r) funciones de Bloch.

Los métodos para obtener los valores del pardmetro de acople y la energia de punto cero, pueden ser
experimentales o de primeros principios como DFT [16]. También se considera calcular integrales con
los orbitales atémicos para la escogencia de los valores. Los pardmetros de acople son obtenidos por
el enlazamiento de estos orbitales y se requiere a su vez integrales de estos dos orbitales. También se
puede considerar modelos donde hay més de dos orbitales entre dos 4tomos que se estan entrelazando

por ejemplo acoples entre dos dtomos a través de orbitales s con p y s con d [22].

En el modelo se deben incluir los atomos y orbitales a considerar en la red de Bravais, asi como
la cantidad de vecinos en la aproximacion, por ejemplo podemos tener una red lineal de dos atomos
distintos a y b, y s6lo una unién a través de dos orbitales que produzcan los parametros de acople ¢ y

t1 respectivamente, como se muestra en la siguiente figura 3.

En este ejemplo el Hamiltoniano Tight-Binding sera

Hy = Zt ca i+ thcb Coi + Ztca iChi+ Ztcb iCai + Ztlca i+1Chi T Ztlcb Ca,it1- (38)

Para obtener el espectro de energia procedemos a realizar una transformacién inversa a la base de

Bloch usando ,

Cai = TZ e R,k (39)
R

Chi = TZ le k- (40)
R



Con esto aplicado a (38), se encuentra el siguiente Hamiltoniano en la base de Bloch donde se ha

. . —a . / . 7’ — . — . —
usado las relaciones de ortogonalidad % e kRiok'-Ri — Ok k', ademads e kRit1 — g—k.Rip—ik.d
i

7 ~ o~ ~ o~ ~4 o~ ~ o~ k.a, ~ ~ _ika, ~ o~
Hp = E tac;kca,k—i— E tbcz,kcmk—i— E tc;kcb,k—i— E tc;kca,k—&— E e’ atlc;kcb7k+ E e’ atlczykca,k.
k k k k k

k
(41)
El cual podemos escribir en forma matricial como
X t t+ ekdyy Cak
HB:Z(EZIC /C\ltk) ’ Aa (42)
k ’ ’ t+ €_zk‘dt1 ty Ch ks

Para obtener el espectro de energia se diagonaliza el Hamiltoniano, encontrando los valores propios

para el espectro de energia,

E? — (tq +ty)E + toty, — t* — 13 — 2tt; cos[kd] = 0. (43)

Con lo cual se encuentran dos bandas dadas por

to 4+t ty — tp)2

E= ( ; ) +\/( 1 b) + 12 + 12 + 2tt; cos[kd] (44)
_ 2

E= (ta ; b) \/(t“ 4tb) + 12 + 12 + 2tt; cos[kd]. (45)

En la figura 4 se observan las dos bandas de energia, entre estas dos bandas aparece una brecha de

energia cuando kd sea un multiplo entero de 27 de valor

AE = |t, — t] (46)

2.4. Superconductividad en sistemas peridédicos

Cuando se considera superconductividad, es necesario tener en cuenta las interacciones atractivas
entre los electrones, ademas de los espines como se hizo inicialmente. Esto permite extender el Hamil-
toniano dado en (1), a una formulacién en la base de Bloch considerando que el potencial de pares

obtiene una forma periddica, con la siguiente transformacién



-0.5¢

-1.0}f t -t

E(eV)

3 4
Vector de onda

Figura 4: Espectro de energia en la aproximacion “Tight Binding” para un sistema de dos motivos de una
red unidimensional. Las bandas son calculadas usando los pardmetros del problema que se tratara para el
superconductor con lo cual t = —t1 = 0,57eV, t, = —0,6eV y t, = —1,5eV.En este modelo solo se obtienen dos

bandas entre las cuales solo aparece una brecha de energia

i) = dr(r)e . (48)

k

donde tenemos que las funciones ¢k , satisfacen el teorema de Bloch sin el potencial de interaccién

de igual manera el operador E;r( » corresponde al que se usa en la base de Bloch respectivamente. Al

reemplazar en (1) se obtiene un Hamiltoniano en la base de Bloch como

H=> I ,two—1/2) > Vi ik alh 50,60, (49)
k,o af k1l

siendo hyx = [ dr'¢j.(r) (% +U(r,t) — EF) P (r).

El potencial de interaccion queda definido como

View i = / drdr’ ¢ (v) b (1) V (v, 7)) da (1) (x). (50)

teniendo en cuenta que la interaccién sélo involucra electrones con momentum y espin opuestos con-

sideramos el potencial como Vi k117 = dk/,—10k,—1 obteniendo
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H=>Y el ,two—1/2> > Viwth ol 50—k 50-k.a- (51)

k,o aB kK
Con este nuevo Hamiltoniano se realiza de nuevo una aproximacién de campo medio para los opera-
dores de destruccién electrénicos ¢k . Para obtener una notacién uniforme se realiza las definiciones
de k 1= k y —k |= —k, debido a que en la suma se encuentran todos los posibles valores del vector
de onda; y al despreciar el potencial de Hartree-Fock el Hamiltoniano anterior se puede escribir como

=3 Il tes = 3 Vi (e ) erotio + e, (@ tie)). (52)
ko k,k’

Con esto se puede definir el siguiente potencial de pares

A = > View (47 ) (53)
k

El potencial A anterior es el més general que se puede construir en la base de Bloch con la tnica
suposicién de una interaccién entre electrones de momento y espin opuestos (estados singletes). Este
potencial tiene la caracteristica de no conmutar con el operador numero de particulas. Nuevamente el
objetivo es realizar una transformacion de Bogoliubov de tal manera que para simplificar el problema

definimos dos nuevos operadores de la siguiente manera

/C\L+ = ultﬁligr_*_v—k:y\—k,— (54)
/c\ik’7 = U*_kaik},—vkak,-',-- (55)

Con estos operadores se obtiene la siguiente relacién de auto-consistencia para el potencial A

Aikc’ = Z Vk’k//’l)kul*c (]- - ka) ; (56)
k

donde fy es la funcién de distribucién de Fermi para los electrones con vector de onda k.

2.5. Ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes en el modelo “Tight Binding”

Partiremos de los resultados anteriores para estudiar las ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes en

un modelo “Tight Binding” (BAG-TB); Tenemos un Hamiltoniano en la base de Bloch (49) y una
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transformacién para la base de Wannier dada en (36), combinadas podemos obtener un Hamiltoniano

“Tight Binding” con interacciones entre los electrones como

H = th\/fZe’kR Iofze—lkR]ng

1/2 Z Z Vi Zezk RlcT Zezk Rmcm’ (57)

aB kKLU

Z —k" R, Jc]ﬁ Z &k R O{)7 (58)

J

y usando las siguientes definiciones

1
} : k.(R;—R;
ti,j: hkvel ( 2 (59)
k
1 . 4 —aKk!! R
Vimgjn = 2 E Vieor orr o €K B 0 Ron o =tk LR o =k R, (60)
k:,k)’,k}”.k)”'
obtenemos
H = § :tZ] ZUCJ,U+1/2§ : E : V;,mqjvnc;r,ach,ﬁcjﬁcn»a (61)
0,5,0 af 1,m,j,n

El anterior Hamiltoniano seria una forma general de una interaccién periédica en el modelo TB con
las mismas suposiciones dadas en el Hamiltoniano dado en la base de Bloch [22]. Realizaremos con la
interaccién de cuatro operadores una aproximacién de campo medio similar a lo realizado anteiormente,

la cual es dada por
c;f?ac;rnyﬁcjﬁcn’a ~ Cj@C"ﬂ <cjn7ﬁcj75> + CIn,BCjaﬂ <c;-r7acn,(,>
— <cin,ﬁcjﬁ> <c;(_’acn,a> - cjyacjﬂ <C;750n,a>
7(3171760,1704 <c£acj75> + <Cg,a0j,/3> <cin7ﬂcn7a>
4 {chach ) estma + (chpcna) chachus = (clach, ) cspena).

En ésta aproximacion es posible identificar términos de Hartree-Fock y otros que corresponden a la

superconductividad. Los términos relacionados a superconductividad estan dado por

H=1725 3 Vi (chachs) ersen + menc) chachs).

af i,m,j,n
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en la suma de todos los espines sélo se consideran los que tienen espines opuestos, por lo que el

Hamiltoniano anterior de interaccién esta dado por

He = 1/2 ) Vimm,n(<cg,¢cin,¢>Cmcw+<Cj,TCn,¢>CI,TCin7¢

,mM,7,Mn

P P
+ <Ci,¢cm,T> CjbCnt F{CisCn1) €1 Cn )

Entonces el potencial de pares queda determinado por la siguiente relacion de auto recurrencia

A;,n = Z Vim.jmn <CI,TCIn,¢> . (62)

i.m

para escribir el Hamiltoniano usando esta nueva definicién de A, se realiza un intercambio de indices
y se aplica las relaciones de anticonmutacion de los operadores obteniendo el siguiente Hamiltoniano

efectivo

H= Y tijcl cjo+ D (A7 jeineiy + Ajel el ). (63)

L , .
1,],0,0 ]

Es importante mencionar que en el modelo no se consideran fenémenos magnéticos, lo cual se ha
logrado al hacer los promedios de productos que crean un par de Cooper en dos sitios, iguales; sin

importar donde se crea el electron de espin negativo.
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3. Superconductividad en la aproximacion de electrones cuasi-

libres

En este capitulo vamos a estudiar un modelo de superconductividad en el cual tengamos un potencial
de pares periédico. Para este problema consideraremos no solo un potencial de pares periédico, sino
la inclusién del potencial de la red en el problema. Este tipo de problemas es similar al caso de los
metales desde el punto de vista que el Hamiltoniano cumple el teorema de Bloch, es por ésto que se
puede analizar inicialmente en un modelo donde la interaccién de los electrones con la red de iones
sea pequena. El incluir el potencial de la red en el Hamiltoniano nos acercarnos a modelos mas reales
para la superconductividad, y a su vez logramos mejorar la aproximacion usual BCS. El tener una
superficie de Fermi mas compleja de la que ofrece un Hamiltoniano sin potencial de red nos logra
adentrar a diversos casos que podrian permitir caracterizar un material y realizar predicciones. Para
este problema se deben entonces analizar varios casos antes de adentrarnos en problemas mas reales,
por lo tanto estudiaremos efectos de varios tipos de dispersiones posibles, las cuales debida al potencial

de pares periddico cambian el espectro de energia de los superconductores.

3.1. Ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes en la aproximacion de electrones

cuasilibres.

Al igual que en el proceso de electrones cuasi-libres partimos de la ecuacién (6) y realizamos una
expansion de todos los potenciales. Primero supondremos que el potencial de pares es periédico tal
como lo es el de la red de iones, esto con las restricciones obtenidas en el anexo A. Ademaés sabemos que
si el potencial de la red de iones no depende explicitamente del tiempo las soluciones de las ecuaciones

son de la forma

w0 (64)
v(r,t) v(r)
u(r) . : . .
donde representa el espinor del estado excitado. Las ecuaciones de movimiento de los ope-

v(r)

radores dados en (12) y (13) quedan como

20



Eu(r) = (227; +U(r) — EF> un(r) + /dr/A(r,r')vn(r’) (65)
Folr) = — (21”; U@ — EF> on(r) + / dr' Ar, v )u(r'). (66)

En estas ecuaciones tenemos dos potenciales periédicos U(r) y A(r,r’), supondremos entonces que

las soluciones de las ecuaciones son de la forma dada por el teorema de Bloch

U(I‘) _ eik.r Z eiKm'I' Uk, K., 7 (67)
v(r) K., Uk,K,,

donde K es el vector de la red reciproca, al reemplazar ésto en las ecuaciones (65) y (66) obtenemos

Z Hk+Km( e Km: T X, + Z/ / zk )A (I‘, I'/) eiKm'rl”Ukme _ EZ eiK'rUk,Km(GS)

K’NL K77L
=Y Hiik, (1) Mok, + Z/dr/ R A () K Tk, = By eKntucg
K,, Kn
(69)
donde se ha definido
s, (1) = cor (PR Kl (70)
r)=e —_— - .
k+Knm om F
Las integrales las podemos escribir como
/drleik-(rlfr)A (I‘, I'/) eiKmT' — /drlez r’ 71‘ (I‘, I‘/) eiKm-(rlfr) eiK-,”~I‘

(/ dse (KTKm)s A (s, R)) e KmT

A(k+Kp, R)e™rr,

Donde se ha realizado el siguiente cambio de coordenadas

!
s = r—r, :r—;r (71)
r = R+ ;, r=R- ; (72)



las cuales se pueden ver como una transformacién al centro de masa del par de Cooper. El teorema de
Bloch también establece que las funciones de onda son periédicas en el espacio de los momentos, con
lo cual se podra obtener que A (k + K,,, R) = A (k,R) resultado mostrado en el anexo A. De forma

similar se obtiene

/drleik-(r’—r)A* (I‘, I‘/) eiKm~r/ - A* (—k . Km’ R) eiKm~r
= A*(k,R)e®nmrT,

con lo cual las ecuaciones de movimiento quedan

> Hicx, ¢ Tuk,, + Y AR) M Tuek, = EY ™ Tuk, (73)
K, K, K,

— E Hk+Km€ZK”L'rUk7Km + E A* (k,R) 61K""'ruk’Km = F E elK’"'r’Uk’Km. (74)
le K’VTL le

Como hemos supuesto que el potencial es periddico A (k, R+ R,,) = A (k,R), se puede realizar una

expansién en series de Fourier en la coordenada R, ver anexo A,

AkR) = Y eKrFAg(k) (75)
K

<
—
-
S~—

I

> e, (76)

m#0

La aproximacién usual es considerar que evaluar el potencial en A(k,R) es aproximadamente el
mismo que evaluarlo en A(k,r), esto es valido cuando(kr&y << 1) [23] siendo &y la longitud de

coherencia del superconductor. Con esta aproximacién obtenemos

Ak,R) ~ A(k,r) =Y e™nTAg(k), (77)
K

que al reemplazar en las ecuaciones de movimiento (73),(74) tenemos
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Z <Ek+KmeiKm'r + Z ei(Km+Kz)'r‘/i> Uk K,, + Z Al(k)ei(Km+Kz)'ka7Km
l

K, K. K,
iK,,r
=EY MrTuk,
K

(78)
-2 <+K SRS G“K’"*K”'”V‘> Bek, + D0 AT KO Ty g
K, l KmyKl
= E Z eiKnL'rvk’Km’
K’V?L
(79)
donde ex 4Kk, es la energia de la particula libre dada por
2 2
€ =—(k+K — Ep. 80
k+K,, m ( m) F (80)
Multiplicando por e~*8»T ¢ integrando en el volumen de celda primitiva V tenemos
K, UK, + O Vi, K UK, T Y Ak, K, Kok, = Puck, (81)
m K
—EK K, VKK, — D VK, K UK, Y Ak K, (Kukk,, = Bk, (82)
m K

Estas ecuaciones son las més generales que podemos tener, es un sistema de infinitas ecuaciones
para cada valor de ux k, ¥y Ukk,. En esta aproximacién pensaremos que no todos los valores son
igualmente importantes y despreciaremos los que son muy pequenos respecto al mas grande, en este

caso procederemos a encontrar las soluciones del sistema sin perturbar dadas por

Ek+K, — E (k) AO (k) Uk K,
Ag (k) —ek+k, — E (k) Vk K,

=(0). (83)

De estas ecuaciones obtenemos que las energfas del sistema sin perturbar son E? (k) = e2+|Ao(k)[>.

A primer orden de perturbaciones obtenemos el sistema para los coeficientes uk k, ¥ vkk, cOmo

Ex — E (k) Ao(k) Uk.0 —VKnuk,o — AKn (k)vk,o
Aa(k) —Ek — FE (k) Vk,0 VKn’Uk,Q — AK,,, (k)uk70
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El determinante de este sistema de ecuaciones es dado por

Ek+K, — FE (k) AO (k)

= E% (k) — Eimn + \Ao(k)|2 =i — Ei+Kn= (85)
Ag (k) —ektk, — E (k)

y por lo tanto a primer orden obtenemos que las amplitudes perturbadas son de la forma

1
R
(5k - 5k+Kn)
1
= . 86
(ex — ex+k, ) (6k +exiK,,) (86)
Vemos que esta aproximacién no es vélida cuando (ex — ex+k,) =0 6 ex + ektk, = 0.
La primera condicién nos lleva a
e sk o P ik, - k2 =0 (87)
e T K, = 2m F 2m " B
la cual se puede escribir como

lo que corresponde a un plano ubicado en K,,/2 y vector normal K,, conocido como plano de Bragg

como vimos en la ecuacién (26).

En las soluciones de nuestro sistema tenemos dos tipos de parabolas, la condicion de Bragg se obtiene
cuando hay cruce entre las pardbolas ex = ex4k, ¥ —€kx = €k+K, - Las pardbolas con el signo + las
llamaremos electrénicas en concordancia con la solucién en el modelo de electrones cuasi-libres. Con
ésto podemos pensar que la condicién se refiere al punto de encuentro de dos de estas parabolas. Sin
embargo en nuestro sistema no solo tenemos este tipo de parabolas correspondientes a las soluciones
para Uy, k, , tenemos parabolas invertidas con el signo menos para las soluciones con vy, g, con lo cual
tenemos planos de Andreev para las pardbolas que cumplan (ex — exyk, ) = 0, la diferencia radica
cuando estas parabolas estan por encima o por debajo del nivel de Fermi. Las brechas de los planos
de Bragg para electrones y huecos se ubican en los mismos valores del vector de onda, pero sélo una

de estas se encuentra por encima de la energia de Fermi para cada plano ver figura 6(a), (b).

La segunda condicién donde la ecuacién (86) no es vélida, se puede escribir como
2 2

R h
€k T Ek+K, = %(kz - Kp)+ %((k +K,)’ —K}) =0 (89)
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Figura 5: Planos de Bragg y esferas de Andreev para los siguientes vectores de la red reciproca de una red
cuadrada K100 = k1 = (kp,0,0), Ko1,0 = k2 = (0,kp,0) y K1,1,0 = k3 = (kp, kp,0), los planos de Bragg y
esferas de Andreev en el plano k; — ky. los valores de cada eje estdn normalizados para sobre kp = 2w /a siendo
a la longitud horizontal de la red cuadrada, y ky = kp/2 — 0,004kp. Para ks no tenemos una esfera de Andreev

asociada.

que reorganizando se obtiene

2 2
(k + K2") =K% — %,
la cual representa una esfera de radio \/ K2 — KT% y centrado en % Que el radio sea positivo depende
del valor de Kr. La existencia de esta esfera, que llamamos esfera de Andreev [12], la obtenemos
cuando Kg > |K2—L‘ Esto significa que se tendran tantas esferas como sean permitido por los vectores
de la red reciproca, por ejemplo una red bidimensional rectangular pueden poseer cuatro esferas para
los cuatro vectores mas pequenos de la red reciproca, o inclusive una esfera para los siguientes cuatro

vectores de la red reciproca.

La segunda condicién que corresponde a ex = —€k4K,, , equivale al cruce de una parabola electrénica

con una de huecos que se encuentra desplazada por un vector de la red reciproca K,.

En la figura 5 se ilustran para tres vectores de una red reciproca cuadrada los planos de Bragg y las
esferas de Andreev correspondientes, en la cual solo para dos de ellos se obtiene una esfera de Andreev.

Con estos tipos de figuras se realiza el anélisis dependiendo del niimero de cruces que se obtengan.

En resumen para las distintas pardbolas de las soluciones electrén-hueco tenemos varias formas de
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Figura 6: Diferentes pardbolas de electrones y huecos para las soluciones cuasi-libres. (a) Cruce de dos pardbolas
electrdnicas (a). (b) Cruce de dos pardbolas tipo hueco. (c) Cruce de una pardbola de electrones ex con una de

huecos en —extKkp-(d) cruce de una pardbola de electrones con una de huecos para k = 0

cruces que corresponden a los planos de Bragg, esferas de Andreev y brechas superconductoras sobre
la superficie de Fermi. Primero tenemos los cortes dados por dos parabolas de electrones o huecos que
generan los planos de Bragg (figura 6(a,b)), tenemos aparte de éstos los cortes que se generan por
pardbolas de un electrén y un hueco con distintos vectores de la red reciproca (esferas de Andreev)
(figura 6(c)); finalmente tenemos el corte de una pardbola electrén y hueco en K, = 0 figura (6(d)).
En estos cruces la aproximacién a primer orden no es valida y debemos hacer una expansion a segundo

orden y como vemos en cada cruce de estos aparece una brecha, que es ilustrada en la figura 7.

Esto significa que debemos analizar una serie de casos, dependiendo como se ubican las distintas

esferas de Andreev, planos de Bragg y superficies de Fermi.
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Figura 7: Se introducen la forma en que se generan las brechas para las soluciones cuasi-libres, comenzando
por las electrénicas y tipo huecos (a,b), éstas se ven de igual manera para ambos. Las de superconductividad
en la superficie de Fermi (c) se ve de igual manera que en los superconductores homogéneos (ver anexo B).
Las producidas por la esfera de Andreev mo poseen ese comportamiento de la brecha como las otras al verse
inclinadas, es de notar que sin embargo la inclusion de un espectro mas detallado con los planos de Bragg

cambia esta situacion
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Figura 8: Tenemos la superficie de Fermi para una red bidimensional cuadrada con K¢ < ky/2, esta es prdcti-
camente una coleccion de circulos para el plano k., ky, debido a que no hay puntos de cortes de la superficie

de Fermi con los planos de Bragg

3.2. Primer caso brecha sobre la superficie de Fermi lejos de planos de

Bragg y esferas de Andreev

La brecha sobre la superficie de Fermi y que no tenga corte ni con esferas de Andreev o planos de
Bragg se comporta aproximadamente igual que la brecha homogénea, la razén es simple, las soluciones
lejos de planos de Bragg y esferas de Andreev se comportan bastantes parecidos a las soluciones
homogéneas. Sin embargo como observamos en el marco tedrico la superficie de Fermi se deforma en
un plano de Bragg. Por lo cual para el analisis completo deberemos continuar con un corte en los
planos de Bragg. Es de considerar que en el caso de tener que krp << k;/2 siendo kp el vector menor
de la red reciproca, la superficie de Fermi son casi esféricas centradas en cada punto de red ver figura

8.

3.3. Brecha en el caso de sélo un plano de Bragg o esfera de Andreev

Como mencionamos, las soluciones a primer orden (86) no son vélidas cuando |ex| = |ek+k,, |- Para
mejorar esta aproximacién no podemos despreciar a primer orden los términos uk Kk, ¥ Vkk, - Estos

dos casos se pueden escribir de manera conjunta siempre que no tengamos cruces de dos o més planos
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de Bragg con esferas de Andreev. Para ello realizamos a primer orden la expansién de (81) y (82) en los
cuales tendran relevancia para un valor particular de n que llamaremos p, con lo cual la expansién la
realizaremos para los términos que tengan K, con K, = K, , el sistema de ecuaciones que se obtiene

es el siguiente.

a-E Vi, Aoll) Al o
Vi € —-F Ak (k Aok U
K, K+K, K, (k) o(k) S (90)
Ap (k) Ak, (k) —ex—E -k, Uk,0
AiKp (k) AS (k) _VKTJ _€k+Kp —F ’Ukap

En general para el potencial de la red periédica obtenemos que

Vi, = Vi, = Vi,

expresién valida cuando el material es infinito y en un sistema de coordenadas. Para tener una solucién
no trivial el determinante de la matriz (90) debe ser cero, con lo cual obtenemos la siguiente ecuacion

para el espectro de energia

E* 4+ AE* + AJE+ Ap =0 (91)

donde los coeficientes Ag, A1 y As son dados por

Ay = (—sﬁ —dx, Ak, [ Ak, )T - 2140 - 2V§p) (92)
A = (18, = 18k, [7) (i, =) (93)
Ao = Vi + ety + Dol + 2Re(A% 4 Ap) V2, — 2Re((A7)* Ay i)

120 (6 + i + 2V?) + ecticrian (|Aaal” + 181 = 2142
—2Re (Ao (Aikp + Aiip)) Ekap —2Re (AO (Atkp + A;p)) Vkp5k+kp
+ A * 1A i, (94)

Recordando que Ak, estd definido por la expancién de Fourier de A (r), obtenemos que los coeficientes

estan dados por
1 —i1Kp-r
AKP (k) = V dre PTA (k,r) . (95)
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La ecuacién (91) no posee solucién analitica, sin embargo es posible resolverla numéricamente. Todas
las figuras de espectro de energia del presente trabajo son realizadas usando un algoritmo numeérico que

concuerda con los casos especiales presentados a continuacién. Este método es ilustrado en el anexo C.

. - 2 2 .
Para obtener una solucién analitica supondremos que |A, Kp’ = |A Kp’ . Condiciéon que en par-
ticular se consigue para los superconductores con centro de simetria de inversién donde A (k, —r) =

A (k,r), con lo cual la energia estd dada por

E? = &2 (k) +e2 (k) + V2 + A (W) + |Ak, (k)| (96)
+{4c2 (k) (vlzp + s‘i(k)) +2|Ak, (k)| (252_ (k) + Ao (k)|2>
+8e4 (k) Vi, Re (AO (k) Ak, (k)) +2Re (Ag (k) A;?p(k)) Y12,

(97)

Ek+K, T €k

E4 (k) = B)

(98)

Pasaremos a analizar dos casos donde es valida la expresion anterior para el espectro de energia. El
primero en las cercanias de un plano de Bragg y el segundo cerca de una esfera de Andreev. Para el
primer caso si suponemos que el vector k estd en la misma direccion de la red reciproca y pertenece a

un plano de Bragg, con lo cual al usar que en los planos(ex = ex+k,, ), obtenemos

e =0 (99)
ey = (<K, /2) (100)
Con ésto se obtiene que la energia es
2 2 2 2 2
B = & (Kp/2) + VR, + 80 (Kp/2)|" + |A_k, /2 (—Kp)|

{42 (-K,) Vi, +2|Ak, (- Kp/2)[* |80 (K, /2))
+82 (K) Voi, Re (A0 (Kp/2) A g, (-K;/2)) + 2Re (A3 (- K, /2) A% (-K,/2)) /2,
(101)

para entender un poco mas la anterior exprecién usamos un potencial de pares isotrépico y real

obteniendo
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2
E? =2 (=K, /2) + Vi, + Ao + | Ak, |” £ 2|2 (-K,/2) Vi, + Ak, Aol - (102)

Nuestra utlima expresion corresponde a dos bandas de energia, con una brecha dada por

AE =22 (<Kp/2) + VZ, + [Bof + [, "+ 2| (£ (Kp/2) Vig, + Bxc, Do)

/2 (-Kp/2) + VE + A + | Ak, |* — 2[e (-K,/2) Vi, + Ak, Ao (103)

dado que estamos alejados de la superficie de Fermi tenemos que —¢ (K, /2) >> Vk,, Ak,, ¢ y por
lo tanto € (=K, /2) Vk, >> Ak, , Ao puesto que los valores de energfa de € (—K,/2) se incrementan a
medida que aumenta |K,,| mientras que los otros términos disminuyen con |K,| o son constantes, con lo

cual 2 |e (K, /2) Vk, + Ak, Ao| = 2¢ (K, /2) Vk,,, donde escogemos la condicién de que € (K, /2) > 0

AE = /(e (-K,p/2) + Vie,)* + Ao + [Aag, |7 — /(= (K,/2) — Vi, ) + |20 + |Ak, [2 (104)

Por la misma razén anterior es(e (—K,/2) + VKP)2 >> Ao, ’AKP|2 y tenemos que la brecha

estd dada por

AE = |e(-K,/2) + Vi, | — |e (-K,/2) — Vk, | = 2Vk, (105)

En otras palabras, para los planos de Bragg tenemos que la brecha se comporta como 2Vk, al
igual que en los metales, siempre que no esté cerca una esfera de Andreev o una superficie de Fermi.
Notaremos las brechas de Bragg usando como subindice el coeficiente del plano, por ejemplo, el primer
plano de Bragg sera Vi = Vk,. Esta condicién es independiente si el vector esta o no en la misma
direccién del vector de la red reciproca. Esta condicién permite decir que las soluciones en los planos
de Bragg seran aproximadamente iguales a las de los metales normales sin superconductividad siempre
que no tenga esferas de Andreev y esté lejos de la superficie de Fermi. Resultado que puede verse en
la figura 9 donde tenemos el resultado del espectro con la solucién dada por la ecuacién(91) y el del

metal normal superpuestos para el primer vector de la red reciproca.

El segundo caso que se puede estudiar con la ecuacién (91) es cuando los estados estén sobre una
esfera de Andreev y lejos de la superficie de Fermi y planos de Bragg. Para realizar el andlisis volveremos
a usar que los vectores k esten en la misma direccién K, aunque el resultado general es invariante

de la direccién particular que se tome. Cuando k pertenece a la esfera de Andreev, obtenemos que
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Figura 9: En el espectro de energia se muestra cerca al plano de Bragg las soluciones dadas por la ecuacion 91
(linea continua) para los valores de Viyn = 0,7¢V, Krp = kp/2—0,04k,. En este caso se ha calculado el resultado
para un metal (linea a rayas), es de notar que el espectro se parece al de un metal normal aunque solo se ha

escogido el primer plano de Bragg k1.

€k = —€k+K, condicién que conduce a

e_ =¢(ka) (106)

e =0 (107)

con

ko=l Ji (i /02 (108

que al reemplazar en (101) para un potencial de pares isotrépico y real obtenemos

E? =% (ko) + VB, + A% + Ak, £2{A% €2 (ko) + AJAK /2, (109)

Nuestra dtlima ecuacién corresponde a dos bandas en el espectro de energia, con una brecha dada

por
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AE = /e (ko) + Vg + A5+ A +2{AF 2 (ko) + AjAR }1/2 —

\/52 (k) + V2 +A2 4 AL —2{AY 2 (ko) + AZAL J1/2 (110)

Para el caso que estamos analizando tenemos que € (kq) >> Vi, , Ak, , Aoy por lo tanto € (K, /2) A%p >>

Ax,Ag puesto que los valores de energia ¢ (k,) son mayores que los demdas potenciales

AE = \[e2 (k) + V& + A3+ A% +20k,¢ (k) — \/52 (ka) + V2 + A+ A% —2Ak e (ko)
(111)

Por la misma razén anterior tenemos (e (K,/2) + AKP)2 >> A%, ’AKp ’2

AE = |e (ko) + Ak, | — |e (ko) — Ak, | = 2AK, (112)

En otras palabras en los estados sobre las esferas de Andreev obtenemos que la brecha en energia
se comporta como 2Ak,. Entre las diferencias entre esta brecha y la de Bragg, es que se debe tener
un radio positivo para la esfera y por lo tanto sélo para unos K, existirdn las esferas de Andreev. Se
definirédn las esferas de acuerdo al coeficiente mas importante en la expansién en serie de Fourier del

potencial de pares, por ejemplo, para la primera esfera de andreev de existir se notara Aj.

Con el valor de e(k,) definido en la ecuacién (108) que determina en donde se ubica la brecha
superconductora Ay de la esfera se obtiene que esta brecha se encuentra mas cerca del nivel de Fermi
a medida que K,, aumenta, siempre y cuando la esfera de Andreev exista. Como se observa en la figura
10 (a) la pardbola de hueco mas alejada de la primera pardbola electrénica cruza la electrénica a una
energia menor que la mas cercana. En las brechas se vera que la esfera de Andreev As esta por debajo
de la esfera de Andreev A; figura 10 (b). En la figura de la superficie de Fermi figura 10 (¢), la cual
muestra que las esferas de Andreev y los planos de Bragg, la segunda esfera tiene un radio menor
comparado con la de primer orden y esta mas cerca de la superficie de Fermi. Esto es importante dado

que los efectos de la superconductividad son mas relevantes cuando estamos cerca al nivel de Fermi.

3.4. Cuando la esfera de Andreev corta un plano de Bragg

En los materiales se pueden tener cruces de varios planos de Bragg, con varias esferas de Andreev y

la superficie de Fermi. El caso donde el plano de Bragg y la superficie de Fermi se cruzan se menciona
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Figura 10: (a) Corte de la pardbola electrénica con la de huecos para la esfera de primer orden A1 y segundo
orden As. (b) Las brechas se muestran de forma cualitativa usando solo los cruces y se observa que la de sequndo
orden esta mas cerca de la superficie de Fermi. (c) figura correspondiente a la esfera de primer orden A1 y

sequndo orden As, a los planos de primer orden Vi y sequndo orden Va, junto con la superficie de Fermi(linea

roja).
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Uk.0

Figura 11: En la figura se grdfican las tres pardbolas, dos electrénica para el plano de Bragg llamadas uk,o
Y Uk,2kp, Y una de huecosvk k,. Las tres pardbolas se cruzan en un punto con lo cual la aprozimacion para

encontrar el espectro de energia deben involucrar todas éstas y los términos de Fourier de los potenciales.

en el anexo C. Analizaremos el caso donde ocurre un sencillo cruce de un plano de Bragg que no sea

de orden uno, con una esfera de Andreev.

Esta condicién de cruce de plano de Bragg con esfera de Andreev se puede obtener cuando @ <
Kp < |k1] en una red en donde solo tenemos este efecto en una direccién. En este caso tenemos que el
segundo plano de Bragg toca la esfera de Andreev. Como tenemos el cruce de un plano de Bragg de
orden 2 con una esfera de Andreev de orden 1, la solucién anterior no es valida. Para encontrar una
solucién vamos a tener en cuenta sélo el efecto del potencial Vo y A; simultdneamente, despreciando
el efecto de otros potenciales como Ay, V3, etc. dado que los efectos de estos no aparecen cerca de

k:sz

Con estas condiciones podemos escribir para el punto donde se encuentre el segundo plano de Bragg
con la esfera de Andreev la siguiente ecuacién para encontrar el espectro de energia cerca de la regiéon

de cruce

Ex — E V,Qkp A,kp(k) Uk,0
Vokp  extakp — E Axp(k) uk2kp | =0, (113)
Atkp (k) ltp (k) —Ek+kp — E vkap

en la matriz se introducen los correspondientes al segundo plano de Bragg producido por el cruce de
las dos pardbolas electrénicas uk,0 y Uk,2kp,y la esfera de Andreev por la pardbola de hueco VKK,

esto puede apreciarse en la figura 11.

Del determinante de la matriz que aparece en (113) igualado a cero obtenemos el espectro, obteniendo
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Figura 12: Espectro superconductor para el sequndo plano de Bragg cuando la esfera de Andreev corta ése plano,

se aprecian tres lineas las cuales corresponderdn a una reflexion de Bragg y una reflexion de Andreev.

(ek — Extkp + Extaxp) B* — E® + (‘/22kp + EkEktkp — EkEkt2kp + EkrkpEit2kp T A kp(K)[* + |Akp(k)|2) E

+ (5k+kpv22kp +2Varp Re(Akp(k)A—kp(k)) — €k€k+kpfk+2kp — €k+2kp |A—kp(k)|2 — ¢k |Akp(k)|2> =0

(114)

En este caso usando la forma mencionada en el anexo D obtenemos los espectros figura 12. El espectro
muestra una deformacién del plano de Bragg. Se obtiene una tercera linea, cuando se compara con
un espectro con una sola brecha de Bragg figura 13. Esta segunda linea es producida por la esfera de
Andreev y su efecto sera alterar la brecha de Bragg. Cuando la esfera de Andreev esté antes del plano
se obtiene un espectro como en la figura 14. En ésta se obtiene que la brecha de Bragg es igual que en

los metales, y corresponde a la correccién al espectro realizado por [12].

3.5. Dibujar un espectro de energia

Para dibujar un espectro de energia se escogen los distintos planos de Bragg y esferas de Andreev
presentes para el material, Para cada zona se encuentra los valores importantes y se grafica para la
primera zona de Brilloin los valores del espectro. Por ejemplo escogemos una red donde el espectro
superconductor sea relevante en una dimensién, para esto escogemos un K1,0,0 = (kp,0,0) con kp =

27 /a siendo a la separacién entre iones de una red cuadrada. El Kp nos determinara las distintas
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Figura 18: El caso donde sdlo esté el plano de Bragg se obtiene una sola brecha. Esta brecha corresponde a la
estimada para el sequndo plano de Bragg. Eziste una diferencia con respecto a la de solo el plano de Bragg,
esto es debido a que al estar cerca a una esfera de Andreev la brecha de Bragg no es la misma que la del metal

normal.
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Figura 14: Espectro de energia para el sequndo plano de Bragg, cuando la esfera de Andreev se encuentra antes
del plano de Bragg. Este espectro serd la continuacidn del caso tratado en [12]. Es de notar que en la referencia
solo se trata el caso para el primer plano de Bragg y la primera esfera de Andreev pero es debido a la prorimidad

del sequndo plano con el primero que se debe tener en cuenta éste para las grdficas del espectro.
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Figura 15: Espectro de energia para un superconductor para el cual K1,0,0 = (kp,0,0) y Kr = kp\/i/2. Se
realiza la grdfica para las bandas de energia, notando que el plano de Bragg Vi corresponde a huecos y se
encuentra en un nivel de energia similar al del segundo plano de Bragg correspondiente a electrones. La esfera
de Andreev se encuentra por encima de el sequndo plano de Bragg con lo cual se obtiene un rango de energia

prohibida y una nueva banda en el espectro.

formas de la superficie de Fermi, y las esferas de Andreev. Los diferentes casos mencionados estan
dados por los distintos valores que K pueda tomar, por ejemplo para que la esfera de Andreev cruce
exactamente un plano de Bragg, obtenemos que Kr = kpy/2/2, con lo cual si nos movemos un poco
por encima de este valor y graficamos con respecto a kp obtenemos un espectro como se muestra en
la figura 15 para los valores en la direccion Ki,0,0 y las dos primeras brechas de Bragg y la primera
brecha de Andreev, es de notar que para la mayoria de los superconductores de alta temperatura ésta

es la situacion.

En este espectro primero notamos que la brecha que corresponde al primer plano de Bragg corres-
ponde al de cruce de dos pardbolas de huecos que estdn por encima del nivel de Fermi. La segunda
brecha de Bragg efectivamente corresponde a una electrénica, aunque se aprecia que los valores y ubi-
cacion estan casi al mismo nivel que la primera. Los lugares que corresponden a una brecha de Andreev

estan por encima de los valores de Brechas de Bragg.

La inclusién de anisotropia en estos casos no se realiza de forma normal, debido a que el potencial en
una direccién predeterminada debe tener la misma brecha. Si escogemos un potencial de pares que no
sea idéntico sobre la superficie de Fermi del material, tendremos casos que para una direccién tengamos

dos valores de brechas distintas. Un gap isotropico extendido como en “tight binding” sera entonces
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una funcién del vector de onda tal que sobre la superficie de Fermi tenga el mismo valor, resultado no

facil de lograr para estos modelos excepto para el valor constante.
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4. Modelo “Tight Binding” para superconductores

En este capitulo vamos a abordar otra metodologia para resolver problemas en los que el Hamilto-
niano es periddico llamada “Tight Binding” aplicada a superconductividad. El modelo “Tight Binding”
el cual fue explicado en el marco tedrico, lo aplicamos como comparacién ya que se pueden realizar
aproximaciones que son opuestas a la de electrones cuasi-libres. Con este modelo podemos hacer una
comparacion y un acercamiento a sistemas mas complejos como los superconductores de alta tem-
peratura (H-TC). En este modelo introducimos funciones de onda localizadas en los iones para los
electrones y con éstas se realizan acoplamientos entre diferentes sitios de la red, estos parametros de

acople se denomina usualmente “hopping”.

Los modelos que consideramos corresponden a primeros vecinos para los valores electrénicos. La
informacion de las cuasi-particulas esta codificado dentro de las relaciones de recurrencia y el Hamilto-
niano con lo cual sin éste el proceso no tiene sentido. Un modelo “Tight Binding” para superconducti-
vidad solo puede ser completamente entendido cuando se introduce las relaciones de auto-consistencia
anexo A. En estas relaciones se anade la informacién de como es posible la creacién final de las cuasi-

particulas.

En el Hamiltoniano la informacién corresponde a la creacion o destruccién de un par de electrones
en sitios de red, de esta manera un valor de delta entre dos sitios de la red periédica no indica los
pseudo-momentos de los electrones. Al realizar la transformacién a una base de Bloch obtenemos la
informacién de los momentos y obtenemos que al igual de los calculos anteriores un momento opuesto
de los electrones. Realizaremos dos modelos para introducirnos en lo que podemos encontrar cuando
trabajamos en estos sistemas, partiendo de una sistema unidimensional que no posee energia de Fermi
pero la forma de los potenciales de pares es clara y nos llevan a ideas de que esperar para modelos
complejos. Y un modelo bidimensional en donde podemos realizar un analisis sobre una superficie de

Fermi y la influencia del potencial de pares a la anisotropia de la brecha superconductora.

Primero vamos a abordar el problema de una sistema unidimensional en donde se encontrara el
espectro de energia de las cuasi-particulas, y consideraremos diferentes opciones para incluir el termino
de apareamiento entre electrones. Luego extenderemos este modelo a un problema bidimensional, el cual
es mas complejo pero que nos permite acercarnos a un sistema “mas real”. Finalmente comparamos los

resultados en el modelo TB con los obtenidos previamente en la aproximacion de electrones cuasi-libres.
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Figura 16: Red unidimensional para dos dtomos que se acoplan con orbitales d y p. En el modelo usamos

aproximacion de primeros vecinos para los términos de acople t. Los A simbolizan el acople entre dos electrones.

4.1. Sistema unidimensional

¢

De acuerdo al modelo Tight-Binding (TB) tenemos que decidir los “salto” que puede hacer el
electrén, para el desarrollo de una sistema unidimensional. En nuestro caso pensaremos en una in-
teraccion a primeros vecinos de una sistema de dos motivos atémicos, y tomaremos como ejemplo
atomos de cobre y oxigeno (CuQOs). Solamente consideraremos las bandas p de los d4tomos de oxigeno

con las bandas d de los atomos de cobre, ver figura 16.

En este modelo tenemos que a primeros vecinos el Hamiltoniano BAG-TB es dado por

H = Z {Z (tdcji,i,och#T + tpc;,i,acp,i,a + tczl,i,acpaiﬁ + t/C;,i,aCd,iJrl,o + h.c.) +

7 o

AlcairCair + Dpcpitcpit + Acpipcair + Acaircpir + A% epiycaivar + Acaivayepir + hoc.

donde t4(tp) es le energia para crear un electrén en el orbital d(p) con respecto a la energia de Fermi. En
el modelo no se tiene en cuenta el intercambio de espines de los electrones al moverse de un sitio a otro.
Para la creacién o destruccion de los pares de electrones se tiene dos posibilidades, crear los dos en el
mismo sitio de red con espines opuestos, o en dos sitios contiguos. Para ello tenemos cuatro potenciales
de pares diferentes, éstos tienen informacién de donde se crean o destruyen los dos electrones, si son en
el mismo punto de red los llamamos A, o Ay, seglin se crean ambos en el orbital p o d respectivamente.
Y tenemos dos tipos més de potenciales de pares A cuando la creacién de pares de electrones ocurre
entre la parte positiva de un orbital p y un orbital d, y A’ cuando la creacién es entre la parte negativa

de un orbital p y la parte positiva de un orbital p.

Para hallar el espectro de energia es necesario primero llevarlo a una base de Bloch, para ésto
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definimos la transformacién inversa de los operadores como

Cdjioc = % ; e RRic) 1y (117)
Cpioc = % g e Ric, 1. (118)
La condicién de periodicidad nos permite tener que
Cdjitle = % ; e_ik'ae_ik‘Ricd,kg (119)
Cpitle = % zk: e ikagmik R, Cp ko (120)
usando relacién de ortogonalidad
%Zeﬂ'k.mek’.m = Sexes (121)
i
con lo cual se obtiene el siguiente Hamiltoniano BdG-TB
H = Z (L‘glcl;,k(r Cd ko + tpc;kgcnkg + tcz;’kgcp,kg + eiikat’c;kac&ka

k,o

+AGCa ki Cakt + Apcp ki Cpkt T AyCpklCdkt + Ayl Cpkt

—ik ik
+e" aAic*CsziC«LkT + et aAi(*Cd)kJ(Cp)lm + h.c.) , (122)
Para obtener una expresién compacta y usar siempre el subindice en los operadores realizamos la

siguientes definiciones

ty =t +t'etke (123)

A% = A*  etkepr (124)

ademas en la parte TB aparece el operador con momento positivo y espin hacia abajo, que en contraste
con el de superconductividad que es de momento negativo y espin para abajo. Para reescribir ésto con la
norma de tener momento negativo con espin negativo, en los que tengan espin negativo introducimos
un cambio en la la sumatoria de —k con —k; como la suma barre de menos infinito hasta infinito

podemos volver a unir todas las sumas y realizar la siguiente definicién

k 1=k (125)
—k =k (126)
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obteniendo este Hamiltoniano méas compacto

— J T T T
H = E :(tdcd,+kcd7+k 0y 1k Cptk T E4Cq 1 Cp ok + 1€ 11 Ca
k

Htach e+ tpch iep i+ toch ep it tic) e

—l—Ach%kc;_’ik + Apc;+kc;’7k + A+C¢Z7+kc;,—k + + A,c;ﬂ(c;fk. + h.c.)

El siguiente objetivo es diagonalizar el Hamiltoniano, lo cual nos daré el espectro de energia. Para

ello usamos el proceso mencionado en [24], para Hamiltonianos cuadréticos fermionicos.

Comenzamos por construir el Hamiltoniano como

N 1 ~
N
H=3 §k ot Ma, (127)

en una base extendida, esta base es formada por los operadores de destruccién y creacién en un vector

fila de manera que la base para este sistema es

Cd,+k
Cp,+k
Cd,—k

Cp,—k
ol

d,+k
T

cp,—&-k
t

Cd,—x

t
Cp,—k

En esta base se escribe la matriz M, siendo necesario tenerlo en una forma especial dado por

. A B
N = . (129)

Estas matrices vienen dadas por

A= : (130)
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0 0 Ay A%
0 0 AL A%
B= : (131)

-Ay A 0 0

AT Ay 0 0
Los vectores propios de la matriz M (ecuacién 129)serd la transformacién que diagonaliza el Hamilto-
niano y los valores propios nos permitira encontrar el espectro. Los valores propios de estos problemas
tiene como propiedad que para cada valor propio FE, existe uno que notaremos —F,, ya que tiene el

mismo valor absoluto. La energia del estado base estd dada por la siguiente ecuacién
1 1
Eo = 5Tr(4) - 5 > B, (132)

para los vectores propios que notaremos U,, para el correspondiente F, y V,, para el correspondiente

—F,,. La transformacién de Bogoliubov se define como

v =alU, =Via (133)
Yo =Ula = V,af (134)
(135)

De forma que sélo es necesario los vectores propios positivos para realizar la transformacién. Con ésto

el Hamiltoniano transformado a la base de -, queda escrito como

H=> E»im+ Eo. (136)
k

Los valores propios de M se puede escribir como el determinante de la siguiente matriz de bloques

que se ha reorganizado

. . Co O
M —FEI = , (137)
0
en donde el determinante es dado por
‘M—Ef‘ = |Col[Ch] - (138)

con las matrices Cy y Cidefinidas como
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td - E t+ Ad A+
t. t,—E  A_ A
Co = P i (139)
A A —ta—E  —t,
A* A —t. —t,—E
—tq—E  —t_ —An A
—t —t,—E —A* —A*
C, = + P P (140)
—Ayg ~A_ tq—E  t_
A, ~A, ty t,—E

Los determinantes de las matrices anteriores se pueden escribir como

EY— AE*+ A\E+ Ay =0 (141)
Escribiendo los potenciales como
Ap = Ay e (142)
Ag=|Ag e (143)
A =|A]e'? (144)
A = |A| et (145)
(146)

los coeficientes son dados por
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Ay = —t5— 12— 2(t* +t” + 2tt cos[ak]) — A] — AZ — 2A% — 2A” — AA N cos[ak] cos|[¢]

A1 = A(Ag)sinfak](—tA'sin[pg — ¢ — ¢] + ' Asinfpg — ¢])
—4(Ay) sinfak](—tA"sin[p, — ¢ — ¢] + t'Asinfp, — ¢]) — AA'(tg — tp)(sin[ak] sin[¢])

Ay = 52+ (£ + 7 4 2tt' cos[ak])? + AT + tIA] + 2(A% + AP + 2t/(A” + Ar?) cos|ak]
+(APE + 117 A?) cos|2ak] + 2A cos[o]((t* + t1%) cos[ak] + 2tt"))
—2tgt, (12 + 2 + 2tt’ cos[ak]) — 4(Ag)tA cos[pq — @] — 4(Ag) cos[ak](tA cos[pa — ¢ — @]
+t'Acos[pa — ¢]) — 4(Aa)t' A cos[pd — ¢ — ¢] — 4(A,)tA cos[ip, — ¢]
—4(Ay) cos[ak](tA" cos[pp — o — ¢ + ' Acos[p, — ¢]) — 4(A,)t' A cos[pp — ¢ — ¢]
+2(2 + ¢ + 2tt’ cos[ak]) AgA, cos[pa — @, + tatp(2A% + 2A" + 4AN’ cos[ak] cos[¢])
+1Aa* |4y [* = 2844, (A% cos[~2 + ¢ + ¢a] + 2AA coslak] cos|—¢ — 20 + ¢, + @]
+A" cos[—2¢ — 2¢]) + (A% + A2 + 2AA coslak + ¢]) (A% + A% + 2AA cos[ak — ¢]).

Dado que ¢ es la diferencia de fase entre los potenciales A y A’, y que resulta de particular importancia

para analizar los resultados.

Nuestro sistema tiene ocho valores propios en general si A; # 0. La comparacién entre el modelo de

electrones cuasi-libres, muestra que posee la misma forma de

E* — AyF? + AJ\E+ Ap =0 (147)

Para nuestro sistema el término A; determina la cantidad de valores propios. Debido al resultado
mostrado en el proceso de diagonalizacién obtenemos que nuestro sistema esta compuesto por la misma
cantidad de valores propios positivos que negativos, pero los negativos no corresponden a estados de

las excitaciones elementales.

Para que A; = 0 se necesita que la diferencia de fase de los potenciales de pares del sistema sean
cero o m. En este caso obtenemos solo cuatro valores propios los cuales estan degenerados, es decir,
para cada valor propio existen dos vectores propios. Recordando el estudio en el marco tedrico para
la transformacién de Bogoliubov, obtenemos que la transformacién que diagonaliza el Hamiltoniano
posee esa misma degeneracién. En ese caso la creacién de cuasi-particulas tenia simetria para las dos
formas de excitacién, las cuales eran de electron con momento k y otra con momento —k. En este caso
tiene el mismo significado, sélo que tenemos dos bandas y por lo tanto tenemos una simetria para cada

cuasi-particula creada en cada banda segun sea el caso.

Si A; # 0 obtenemos ocho valores propios lo que significa que se ha roto la simetria para las dos

formas de excitacién esto se aprecia en la figura 17 [25]. En el caso que tengamos energia degenerada
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Figura 17: Espectro de energia para el caso de potenciales de pares con diferentes fases, en este caso se obtiene
ocho bandas de las cuales solo cuatro estdn por encima del nivel de Fermi. De estas cuatro debido al potencial

de pares se gemera unas diferencias sobre la brecha superconductora que se muestran por variaciones de la

brecha para el caso rojo con +A1 del caso negro para —A

las cuasi-particulas independiente del espin posee la misma energia para la creacion, pero cuando la
energia no estd degenerada entonces tenemos que una cuasi-particula requiere menos energia para ser

creada.

Comenzaremos nuestro andlisis realizando un proceso que es similar al caso de la aproximacion de
electrones cuasi-libres. Comenzaremos por resolver nuestro sistema cuando los potenciales de pares son

cero, con lo cual el espectro de energia estd dado por

E* 4 (—t5 — 62 — 2ty ) B® + t3t) + 7 13 — 2atpt t_ = 0. (148)

el cual se puede resolver facilmente obteniendo

1
E?= 3 ((t?i Ft 2 ty) — \/(tfl - tg)2 +4(tg+1t,)° tt+> (149)

con un trabajo algebraico se puede demostrar que ésto corresponde al cuadrado de la soluciéon de un
modelo TB sin superconductividad del sistema, es decir, se tiene que la energia calculada es de la
forma

E = e, (150)
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siendo e; la solucién del modelo TB sin superconductividad, dada por

1
e = \/2 ((tﬁ + 1242t ) — \/(t‘;' - ti)Q +4(tg+1ty)° t_t+> (151)

el cual se puede simplificar como

€] =

((td 1)+ \/(td —12)% — 4t_t+> . (152)

N |

Para obtener la superficie de Fermi resolvemos la ecuacién
e; =0, (153)

de esta forma se puede obtener el mismo resultado que el calculo de las superficies de Fermi realizado

en el marco tedrico.

En general para todo espectro de energia que se obtenga como los ceros de un polinomio, es decir,

P[E (kx,ky,kz, Er),n] =0, (154)

siendo n el orden del polinomio en la variable de energia, la superficie de Fermi se puede obtener al

hacer los potenciales de pares cero y resolver la ecuacién.

P[0,n] = Ag = 0. (155)

Analicemos ésto para nuestra red unidimensional. En la figura 18 dibujamos el valor del espectro
para e; en azul y —e; en rojo, ésto seria lo equivalente a nuestras parabolas es decir la solucién tipo
electrénica y de huecos de nuestra red, cuando no tenemos superconductividad. Estas dos coinciden
con las que obtenemos si en la ecuacién del espectro de superconductividad hacemos los potenciales
de pares igual a cero, figura 18 en negro. El punto de cruce de estos tres casos esta en F = 0, de igual
manera que, con las pardbolas para el caso de la brecha superconductora en el modelo de electrones
cuasi-libres, con lo cual hemos confirmado el resultado. La razon es que al hacer el potencial de pares
cero siempre obtenemos el espectro de energia del material para electrones y huecos superpuestos, y

los vectores de onda para los cuales la energia valga cero perteneceran a la superficie de Fermi.

Es de notar que en este proceso se obtiene que las ecuaciones son equivalentes excepto por un

cuadrado, es decir, la ecuacién obtenida por la ecuacién (155) siempre es de la forma
(En — Ep)* =0, (156)

siendo F,, — Er = 0 la ecuacion que usualmente se utiliza para encontrar la superficie de Fermi, donde
FE,, es la energia de la banda sin incluir la energia de Fermi. Para el caso que estamos analizando la

ecuacion para encontrar nuestro espectro de energia es
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Figura 18: Obtenemos los resultados de una red dimensional sin superconductividad y se obtiene el espectro

e; (electrones en azul) y —e; (huecos en rojo). De igual manera se utiliza el espectro encontrado para el caso
de superconductividad (negro) con los potenciales de pares igualados a cero. Se nota que la linea Toja y azul
se cruza en cero, de igual manera que la de superconductividad con el potencial de pares igualado a cero; que

corresponde a la energia de Fermi.

tits + 1247 — 2atptit_ =0. (157)

y en donde los pardmetro de acople al mismo sitio presenta la energia de Fermi ¢t; = t; — Ep, al

reemplazar las definiciones de ¢+ obtenemos

tat, — 2t*(1 — cos(ak)) = 0. (158)

La anterior ecuacién es equivalente a la obtenida para los electrones cuasi-libres con la principal
diferencia de depender del pardmetro de acople entre sitio. Los estados electrén hueco estaran presentes
en el material si tenemos condiciones de un parametro de acople minimo entre 4tomos vecinos, es decir,
un bajo tunelamiento de los electrones entre dtomos haran que los estados electrénicos no crucen la
energia de Fermi de forma analoga a la aproximacién de electrones cuasi-libres. Debemos considerar
que al ser este problema unidimensional se obtienen puntos y no lineas como en el caso bidimensional

o superficies como el caso tridimensional.

Para determinar el parametro de acople minimo y obtener que la banda cruce la energia de Fermi

para obtener estados de superconductividad, se busca el minimo valor que puede tener ¢ tal que con
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superconductividad

Figura 19: En la escogencia de los valores para los dos diferentes potenciales delta que dependen del vector de la
red reciproca obtenemos que mientras uno cambia los vectores de onda donde se excita el par, el otro destruye

la superconductividad. El pardmetro de acople se escoge 0.1ev por encima del valor de t,,

el maximo valor de cos(ak) se pueda resolver la ecuacién (158), lo cual corresponde a

tmin = \/taty/4 (159)

Finalmente estamos listos para realizar los andlisis correspondientes, comenzamos por escoger un
valor de t y t' que logren generar cuasi-particulas electrén hueco. En el proceso de escoger los términos
para obtener valores es de notar que la escogencia de A’ y A, generan efectos sobre el mismo pardmetro
de acople minimo para obtener superconductividad. Para entender ésto ubicamos el pardametro de
acople en los valores minimos para obtener cuasi-particulas. Posteriormente escogemos los potenciales

A=A"y A =—A’dejando los otros potenciales de pares como cero, con ésto se obtiene la figura 19.

Esta situacion indica que de los dos casos que quedaban uno mantiene el espectro de un supercon-
ductor, mientras el otro nos crea una situacién donde el potencial de pares que deberia crear una brecha
para los estados excitados no existe. En la aproximacién de electrones cuasi-libres obtenemos una se-
gunda brecha el cual coincida con las deformaciones de la superficie de Fermi. En esta aproximacién

no obtenemos cambios de la superficie para diferentes valores de t.

50



S

Figura 20: Red bidimensional de dos tipos atomicos que se entrelazan con orbitales tipo p y d. Este caso es
una extension del unidimensional donde se consideran las mismas formas de pardmetros de acople para las dos

direcciones

4.2. Sistema bidimensional

Después de los resultados anteriores es interesante resolver el problema del plano de cobre con oxigeno
presente en varios superconductores H-Tc. Este problema se ha resuelto de varias maneras [22] pero
en particular en este caso se partird completamente de un modelo microscépico usando los potenciales

de forma parecida a la cadena unidimensional.

Comenzaremos como el problema anterior con una interaccién a primeros vecinos, en este caso
tenemos mas vecinos para cada dtomo con lo cual hacemos una distincién por direcciones, la siguiente

figura muestra todos los pardmetros de acople involucrados, asi como la direccién escogida.
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El Hamiltoniano estd dado por
2 T T T
H = Z {Z [tdcd,i,jacdaiij + tpwcpm’i’jgcpw,i,jo + tpycpy’i’jgcpy,i,ja
1,7 o
tcl . t el C oot o el - h
+ J/’Cd,i,j,ocpwaldaa—’— ycd,i,j.acpyﬂaff 2Cpa,i.j,oCd,i+1,5,0 + ycp,l,],acdﬂJJrlU—’_ -C.
T T T T T T
F84Cq,i j1Ca,i.51 + ApeCpai itCpm,ingt T AryCpy,iitCpyinil
+Azch el + Agel cl +Ayeh el + Ayl cf
Txd,i. gt pe,igl Trpa,i, g1 di, Y&d,i. gt py,igl Y=py,igtd,e,5
1t T rT T 1t T 1t T
HA0C0 151150 T BaCpaijtCairtit T Byl j+11C.iis T ByCpyijrCaiger thec. }
(160)

donde los potenciales de pares no locales son A, Al y A,, A} acoplan pares en la direccién = 6 y

respectivamente.

Al realizar la siguiente transformacion a una base de Bloch

1 —ik.Ri
Cdjijo = W?e 7 Cq ko (161)

1 kR, .
Cpx,ijo = ﬁ Z € kR Cpz ko (162)
k
1 _ikR, ;
Cpy,ijo = er k'RI'Jpr,koa (163)
k

y al usar las usuales relaciones de ortogonalidad, periddicidad y el mismo cambio para el momento

como en la red unidimensional, se obtiene el Hamiltoniano

T T T T
H = E : { E : {tdcd,akcdaok + tpaCpy ok Cpz,ok T tpyCpy o1 Cry.ok
k o
T T 1 —ika T —ikbyr t
+tmcd,akcpl;0k + tycd,okcpy,ak + tme cp:v,k,a'cd’kvl" +e tycpy,k,dcdvk‘a + h.c.

oot T T T T
+Adcd,kcd,—k’ + Apmcpx,kcpa:,—k + Apycpy,kcpy,—k

tot o f ol ke
FACq ko 1+ BaCpy kCa, g T AyCa pCpy i+ DyCpy 1Ca
+6ikaA;;C¢T1,kCI)wﬁk + eiikaA;CLw,kCZl,*k + eikaA;/C;kCLyﬁk + eiikaAg/CLy,kczlﬁk +hec. }

(164)
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Haciendo las siguientes definiciones,

toy = tg + ) etke (165)
toy =ty +th ek (166)
Aiy = A + TRl (167)
Ay = Ay + e RA (168)

obtenemos el siguiente Hamiltoniano més compacto

H = Z {Z (tdcji,ak Cd,ok + tpxc;x,akcpz,ak + tpycly,akcpy,ak
k o

+tm62’0_kcpw,ok +loy cz’gkcpy#k + h.c.)

T T
k + Apycpy,Jrkc

i i i T
+Adcd,+kcd,fk + Apchz,Jrkc py,—k

Pz, —
;
Kt A*ICLI,—&-kcd,—k + AerCji,—&-kC;y,—k + A*yc:;y,—&-kcg,—k + hec. }

(169)

+A+zcl}7+kc2m_

Para diagonalizar el hamiltoniano hacemos el mismo procedimiento de la seccién anterior en done

escribimos operadores « en la base extendida dada por

Cd,+k
Cpx,+k
Cpy,+k

Cd,—x
Cpz,—k

Cpoy —
CT
d,+k

i
Cpz,+k

+
pr,—&-k

N 1 ~
=g > alMa, (171)
k
recordando que el hamiltoniano estara dado como

H=> Exim+ Eo. (172)
k
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En esta base se escribe la matriz M debera tener la forma

M= (173)

A= 0 : (174)
0 0 0 tg t, t
0 0 0 tiy tp O
0 0 0 tyy 0ty
0 0 0 A A%, A%,
0 0 0 AT, A0
. 0 0 L (175)
AL -AT, AT, 0 00
A%, AL 0 0 0 0
A%, 0 <A, 0 0 0

El Hamiltoniano en este caso es representado por una matriz 12x12 que al igual que en el anterior
se puede encontrar los valores propios al desarrollar el determinante como el producto de dos 6x6. Que
el Hamiltoniano sea separable en dos matrices méas pequenas para los cédlculos no es coincidencia, el
efecto de no tener cambios en los espines por fendmenos magnéticos siempre conlleva al determinante

de dos matrices. Los valores propios del Hamiltoniano son

ES + AyE* + AsE® + AsE? + A\ E + Ay (176)

Los valores de los coeficientes se muestran en el anexo D. Al igual que en el caso anterior tenemos
dos posibilidades las cuales se degeneran si el potencial de pares es real, por lo que asumiendo el caso
que obtuvo el mayor impacto en la red unidimensional para estados degenerados con lo cual escogemos

potenciales de pares reales y hacemos las siguientes definiciones

tig =ty (1+ ae™ke) (177)
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tiy =ty (1+ ae®hv) (178)

Ay, = A, (1+ ae®ioks) (179)

Apy = Ap (1+ ae®hv). (180)

Al momento de reemplazar apareceran el producto dos funciones las cuales definimos como

g=(1+ kemk) (14 ceake) (181)

h= (1+ ke™) (1+ ae™ ) (182)

Con todos los potenciales de pares reales y las definiciones anteriores obtenemos que los coeficientes

A3 =0, A; =0 y los demés estan dados por

2 2 2 2 2 2 2 2 2
Ay = (—th—2t; =229 —2t7h — A7 — A2, — A7 —2A%g — 2A%h) (183)

x

4 2,2 2,2 2 2 2 2 2 2
Ay = 2t 4+ 2050 + (A2, + A2,) t2 + 2t (hty + gt?)
+ (A2, + A2 ) 13+ thg® + tyh® — 2taty, (Bt + gt2)
242 2 42 2 42 2 2 2
+22t0gh + 207 29 + 207 t2h (bky) + A (AL, + AZ)

FALLAZ + 20 At g + 28gAp,t0 R (184)
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Ao

24tot2g — tothg® — ot h? — Aty — A2 512 — A2 3t

—AZ thg® — A2 tah® — 2042 AL gP — 20202 A2 R

—taty + 2tatitoh + 4(Agtita Agg) — 2tati Ag
FA(AatdtyAyh) — 2t0tT AZh — 2(Agt) Aptlg)
HA(AptatitaAng) — 2(Aati Apytah) + A(Apatatoty Ayh)
—8(AgtitatyAygh) + 2212 A2 gh + 26212 A2 gh

T

—AGAL 2 — AJAZ 12— A2 AD 174 2(Ag At A2 g) + 2(Ag At AL R)

pr°p py"p PY"p—y

2 42 A2 2 2 42272 2 A4 2 2472
—2A2 2A2g7 — 2A2 2APHE — 2ALg7 — 22A0N
—t2AZ A gh — 22822 gh 4 247 tatythg

F2A7 tptatoh + 4(Apatptaty Aygh) — 4(Apatptats Apgh)
—2(Apatity Apygh) — 4(Apytptat,Aygh)

F4(Apytptats Aggh) + 4(AGA2 tta Agg) — 2(Apa AgA? 2 g)

_|_

A(Apa AL tata Ngg) — 202 tat, A2g + 4(AGAL bty Ayh)

x

(

(

(

—2(Apy AgAL 2 Rh) + A(Apy A2 tat, Ayh) — 247 tat, AZh
FA(Apatpla Ap A2 gh) — 4(Apgtyty Ay AZgh)
FA(Apytpty Ay AZgh) — 4(Apytpta Ay AL gh)

F2(Ape Apyt2a A2 gh) — 4(Apa Apytaty Ay Aygh)

F2(Ap0 Apyty AL gh) — 4(Ape Apytaty AsAygh)

—Af,yA;lgz — Q(AmApyAZAQgh) — AfmAih‘l.

x

Comenzaremos por obtener la forma de la superficie de Fermi. Para ésto procedemos como el caso

unidimensional obteniendo

—t2 (tat, — (t2g (aky) + t2h (bk,)))” = 0.

En este caso es conveniente realizar figuras de esta ecuacién debido a que su solucién en el plano son
lineas continuas y no un par de puntos. Se aprecia que a diferencia del caso anterior existen diferentes
formas de superficies de Fermis dependiendo de los pardmetros de acople. Las funciones g (ak,) y
g (bky) son de la forma f(z) = 2 — 2cos(z). Con ésto podemos tener al igual que en el primer caso

valores de t; y t, para los cuales no tengamos los estados electrén hueco.
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Figura 21: Forma de la superficie de Fermi para a los encontrados en la literatura para los planos CuQOaz los
cuales son usualmente tq = —2,3eV, t, = —0,9eV, t, = —t, = 1leV habiendo normalizado el tamano de la red

a la unidad

Se tienen principalmente tres formas de superficies de Fermi. Se escoge los valores correspondientes a
los valores encontrados en la literatura para los planos CuQOs los cuales son tq = —2,3eV, t, = —0,9¢V,
ty, = —t, = 1eV [22], con lo cual se obtiene la superficie de Fermi de la figura 22, en esta se aprecia
que tenemos unas formas casi circulares las cuales se extienden en el plano. Cualquier direccién que
se escoja para el vector de la red reciproca pasara por la superficie. Con esta informacién entonces se
realiza la grafica de bandas, las cuales se hardn para las direcciones k,, k, y a 45 grados respecto la
direccién k,. Escogemos para el potencial de pares los valores de A, = 0,005 y A, = 0,005, con lo cual

se observa en la figura 22

El espectro de esta figura es anisotrépico, pero existe una condicién que genera espectros isotrépicos,

en general cuando tenemos que

— == (186)
Obtenemos espectros superconductores isotropicos para nuestro modelo.

Para observar esto graficamos el espectro de energfa sobre la superficie de Fermi (figura 23), donde
encontramos que tanto para los valores de A locales como para la condicién de la ecuacién 186,

obtenemos una linea recta diferente a la obtenida para la condicién de anisotropia de estos planos.

Las bandas de este sistema sin el potencial de pares han sido estudiadas [22], es de notar que la banda
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Figura 22: Espectro de energia para el caso de pardmetros de acople correspondientes a los obtenidos en la

literatura para los planos de CuQO2, los cuales son tq = —2,3eV, t, = —0,9eV, t, = —t, = 1leV, tenemos el

espectro para la direccion ki, en azul, ky en rojo y por ultimo a un vector de onda de 45 grados respecto a ks,

todas las soluciones presentan superconductividad correspondiente al estado BCS usual, pero la de 45 grados

presenta entre la sequnda banda y la primera una brecha parecida al de las esferas de Andreev.
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Figura 23: Espectro de energia para el caso de pardmetros de acople correspondientes a los obtenidos en la
literatura para los planos de CuOz, los cuales son tq = —2,3¢V, t, = —0,9¢V, t, = —t, = 1leV. El espectro es
obtenido sobre la superficie de Fermi del cual se puede diferenciar el anisotrépico del isotrdpico (linea recta),

cuando el potencial de pares cumple Ay = Ay 0 Ay = —Ay respectivamente.
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de la mitad corresponde en la practica a un plano en ésta aproximacién de primeros vecinos sin super-
conductividad. Es en superconductividad que ésta se deforma y toma otra forma, la banda mas cerca

al cero también resulta cambiada pero la tercera no es muy influenciada por la superconductividad.

La segunda banda se comporta como el caso de la banda extra de la esfera de Andreev para la

aproximacion de electrones cuasi-libres. Observando que el potencial de pares no local la deforma.

Para realizar un anilisis extendido a casos que se parezcan el de los planos CuQOs, se procedera a
escoger valores que produzcan las dos restantes superficies de Fermi. Se comenzara por determinar los
minimos pardmetros de acople para los cuales tengamos una superficie de Fermi, si los dos pardmetros

de acople para las dos direcciones fueran iguales obtendriamos que el minimo parametro de acople es

tm = \/tatp/8, (187)

es importante resaltar que el resultado depende de las variaciones conjuntas de los parametros de
acople, es decir, el incremento de un parametro de acople y la disminuciéon del otro todavia puede

originar brechas superconductoras.

Para el primer caso donde tenemos una superficie distinta de la del plano de CuOy escogemos los
valores que generan una superficie de Fermi con la forma de la figura 24 en este caso debemos comenzar
a disminuir el pardmetro de acople en una sola direccién. La superficie de Fermi en este caso deja de
cruzar para la direccién en la que se ha disminuido el parametro de acople, con lo cual nuestro espectro

a dos primeras bandas es la figura 25

Nuestro espectro de energia continiia manteniendo las caracteristicas de tener brechas sobre la
superficie de Fermi y la deformacién de la segunda banda. Pero ahora tenemos que la direcciéon donde

se ha reducido el valor del parametro de acople en valor absoluto ha perdido la brecha superconductora.

Para el ltimo caso tenemos que la superficie de Fermi tiene la forma de la figura 26, en donde
tenemos que la superficie de Fermi no presenta cortes en la direccién k, y k, pero si en la direccién de
45 grados respecto a k,. El espectro es la figura 27 donde se observa que la segunda banda ya no es

deformada por la superconductividad.

Entonces obtenemos como antes que los estados de superconductividad estan sobre el nivel de Fermi,
y se requiere valores minimos del pardmetro de acople para que se obtengan cuasi-particulas en esas
direcciones. Si ambos pardmetros de acople son pequenos entonces tenemos dos posibilidades, que el
material no sea superconductor o que la superconductividad solo se de en direcciones que no pertenez-

can al parametro de acople. La alteracién de la segunda brecha esta relacionada con el pardmetro de
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Figura 24: Superficie de Fermi para el caso de disminuir en valor absoluto el pardmetros de acople en la
direccion ky un valor de 0.3eV, es decir,ty = —0,7eV , en este caso la superficie de Fermi no presenta cortes

en la direccion al que se le bajo el parametro de acople.

vector de onda

Figura 25: Espectro de energia para el caso de pardmetros de acople correspondientes a tq = —2,3eV, t, =
—0,9eV, t, = 1,5eVt, = —0,7eV, tenemos el espectro para la direccion k; en azul, k, en rojo y por ultimo a
un vector de onda de 45 grados respecto a ks, debido a que en la direccion ky no tenemos superficie de Fermi,

no tenemos brecha superconductora en esa direccion.
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Figura 26: Superficie de Fermi para el caso de disminuir en valor absoluto de los pardmetros de acople se han
reducido en 0.3eV, es decir,ky = 0,7eV y k, = —0,7eV, en este caso la superficie de Fermi no presenta cortes
en las direcciones en las que se redujo el pardmetro de acople, sin embargo, en la direccion de 45 grados sigue

presentado cortes con la superficie de Fermi.
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Figura 27: Espectro de energia para el caso de pardmetros de acople correspondientes a tq = —2,3eV, t, =
—0,9eV, t, = 0,7eVt, = —0,7eV, tenemos el espectro para la direccion ks, en azul, ky en rojo y por ultimo a un

vector de onda de 45 grados respecto a ks, solamente a 45 grados presenta superconductividad, las otras se tiene

un minimo pero no corresponde a uno superconductor y es en general mas alto que los de superconductividad.
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acople, donde si este es grande entonces se obtiene entonces cambios en la segunda banda. La aniso-
tropia sobre la superficie de Fermi no aparece cuando se colocan ambos potenciales de pares no locales

con la relacién (186), cualquier otra condicién generan espectros aniésotropicos.

Estos resultados contrastan con los del modelo de electrones cuasi-libres, ya que no era posible en el
modelo de electrones cuasi-libres tener una condicién donde no exista la superficie de Fermi. La energia
donde estd ubicada la esfera de Andreev depende del orden de la esfera y la energia de Fermi, pero en
TB, se obtiene que la deformacion de la segunda banda pasa siempre al mismo orden en energia y no
se crean mas situaciones con cortes de esferas de mayor orden, para ello se requeriria que la tercera
banda del modelo TB fuera cortada por la primera de huecos. La tercera y primera banda de huecos
no podran cortarse para valores reales del modelo, esto es debido a que poseen la misma forma y por

lo tanto una se ubica siempre por debajo de la otra.
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5.

10.

Conclusiones

. En este trabajo se extendié la aproximacién de electrones cuasi-libres a superconductores pe-

riédicos que pueden ser isotrépicos o anisotrépicos.

. Adicionalmente se implemento un método con las ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes para ser

usadas en una aproximaciéon “Tight Binding” y asi poder contrastar estos resultados con los

obtenidos en la aproximacion de electrones cuasi-libres.

. En la aproximacién de electrones cuasi-libres encontramos, como es de esperarse la formacion de

una primera brecha tipo BCS, sobre la superficie de Fermi.

Las brechas anisotrépicas de los modelos en la aproximacién de electrones cuasi-libres no corres-
ponden a los usuales de la literatura, debido a que las diferentes formas de la superficie de Fermi

obligan a escoger potenciales de formas complicadas y definidas por zonas.

. Debido a la periodicidad de la red aparece, como es conocida, una brecha Vg debido a las refle-

xiones en planos de Bragg y una segunda brecha superconductora Ay que es debido a reflexiones

de Andreev entre cuasi-particulas tipo electrén en cuasi-particulas tipo hueco.

. La brecha Vg debido a los planos de Bragg es poco afectada por la presencia de la superconduc-

tividad excepto cuando esta brecha se solapa con la segunda brecha superconductora.

La segunda brecha superconductora aparece en los estados que estdn cerca a una esfera de
Andreev. Esta brecha es debida a las reflexiones electrén-hueco (Andreev) provenientes de dos
sitios de red diferentes. El valor de la brecha depende de la expansién de Fourier del potencial de
pares. Similar a como ocurre en el caso de un metal normal, pueden aparecer brechas de energia
superconductores de mayor orden pero en contraste con las de Bragg estan mas cerca al nivel de

Fermi, y dependen del valor de Ak, .

. Cuando la brecha superconductora en la esfera de Andreev y la brecha de Bragg coinciden,

aparece un nivel intermedio entre la banda de conduccién y la primera banda vacia que afecta

la regién de energia prohibida.

. En el modelo “Tight Binding” al igual que en el de electrones cuasi-libres aparece la brecha

BCS sobre la superficie de Fermi. La forma y existencia de la superficie de Fermi depende de los

valores del parametro de acople.

En el modelo “Tight Binding” se puede romper la simetria de espin para los estados excitados

cuando los potenciales de pares del sistema poseen una diferencia de fase.
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11.

12.

El valor de la brecha superconductora no presenta un efecto de anisotropia si los parametros de
acople son iguales en las dos direcciones y no hay diferencia de fase entre los diferentes potenciales
de pares. Esto se manifiesta en que la brecha superconductora es homogénea y resulta ser un

promedio de los potenciales de pares locales y no locales.

En el modelo bidimensional se encuentra la brecha superconductora de esfera de Andreev, equi-
valente al que se encontraba en la aproximacion de electrones cuasi-libres. Cuando usamos los
parametros de un plano de CuQOs, obtenemos anisotropia de la brecha superconductora que co-

rresponde a la literatura.
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A. Relaciones de auto-consistencia

La definicién del potencial de pares lleva consigo el calculo de los valores esperados de los operadores,
para conocer estos valores esperados es necesario resolver las ecuaciones de Bogoliubov de-Gennes y con
las nuevas funciones calcular nuevamente el potencial de pares, en la practica este proceso se calcula
hasta un limite en donde el potencial de pares converge a un valor o se obtiene una ecuacién usando
estas dos condiciones. Las ecuaciones de auto-consistencia nos permiten obtener resultados parciales

acerca de la forma del potencial de pares, asi como confirmaciéon de resultados importantes de la teoria.
La primera relacién de auto-consistencia para analizar es la usada en el espacio real definida por

Ar,r') = V() Y (un ()i ()L = fu) = ua(®)v; () (f2) (188)

n

siendo f, la distribucién de Fermi, cuando se ha usado la transformacién de Bogoliubov, si supo-
nemos que queda uno es aproximadamente como el del metal normal antes de la transicion de fase a
superconductor tenemos por el teorema de Bloch podemos escribir las funciones u,, y v, donde el n

indica la banda de energia

U (r) = eikn-r Z ukm(kn)eiK’""
K

Un, (I‘) — eikn.r Z Ve (kn)eiKm.r
K

Al reemplazar estas transformaciones en la relacién de auto-recurrencia

A(I’, I'/) — V(I‘,I‘/) Z uk,, (kn)U;(/ (kn) (eiK.(r/_r)eiKm_r’e—iK;n.r(l _ fK) _ e—iK.(r’_r)eiKm.re—iKﬁn_r/(fK)) )
K,Kn, K],

De nuevo escribimos esto con el cambio de coordenadas

/
s = r—r’,R:r—;r (189)
S S
- R+S p-_mr-% 190
r o T 5 (190)

con lo cual nuestro potencial queda dado por
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AR) = VR > { k. Ovig, (ki)

Kva;K;,L

(e—iKi(s)eiKm.(R—g)e—iK;r(R-i-%)(1 ~ fx) - eiK.(s)emm.(R+;)e—iK,{,L.(R—§)(fK>) }

que agrupando en dos términos de R y s

AsR) = V(R Y { i, (ki JVier (ke )UK (R) (191)
K,Kn,K],
(e—i<K+<Km+K;,>/2).<s>(1 — fre) — Kt /2)- ) fK)) } (192)

como K,,, v K, son las expansiones en cada una de las series de Fourier de la red, estdn barriendo
sobre los mismos términos, y por tanto Ky, — K}, =K, recorre sobre los mismos vectores de la red
reciproca y por tanto barren sobre los mismos valores de nuestra red periddica. Es en el termino de

interaccion donde no se puede determinar la forma final del potencial de pares,

A(s,R) = V(s,R) Z ux, (kn)v}miz(kn)eiK'R (e—i<K+Km+<5>/2).<s>(1 — fx) — E+Km+E)/2).(5)( fK))
KKK

(193)
La periodicidad de estas ecuaciones queda determinada por V(s,R). El origen de este potencial
se basa en la interaccién electrén phonén [26]pero hasta la fecha no se ha encontrado el origen de
forma precisa. Cualquier caso donde este potencial de interaccién sea periédico o constante que es la
aproximacién usual genera un potencial de pares peridédico. Con lo cual tenemos finalmente que el
potencial de pares es periodico con cualquiera de estos resultados donde r,, es un vector de la red

reciproca.

V(s,R)=V(s+r,,R+r,)V(,r)=V(+r,,r' +r,) (194)

Notemos ademas que las expansiones de u.,, y v, cumplen la propiedad de los metales, y por lo tanto

cumplen que para cualquier vector de la red periédica reciproca K,,

'Ukm(kn) = Ukm(kn + Km) (196)

66



Este resultado en particular permite obtener que

/dse*i(k“{m)'sA(s,R) = /dse*i(lﬁKm)'SV(s,R)

KK K

mox

(e—i(K—&-K'm“'(K)/z)'(s)(l — fx) — ei(K+K’m+(K)/2)»(S)(fK)) (197)

Redefiniendo k,, como k,, — K,,, vy al ser K,,, un vector de la red reciproca los coeficientes quedan

invariantes con lo cual
/dse‘i(km)'SA(s,R) = /dse_i(kH{m)'sV(s,R)

S s, (ka)v) g (k) ER
K,K' K

m?

(e—i(K-‘rK/m'i'(K)/z)-(s)(l ) - ei(K+K/m+(K)/2).(S)(fK)) (198)

y obtenemos que

/dse*i(kJer)'SA (s,R) = /dse*i(k"")'sA (s,R) (199)

En contraste la ecuacién de auto-consistencia en el modelo Tight-Binding, estdn dadas en términos

de puntos de red

A5 = Vimjn(<cl e, >) (200)

estas ecuacién agrupa todos y cada uno de los términos de salto entre vecinos donde la forma del
potencial V; ., j» determinara en gran medida la forma final que toma el potencial de pares. En la
ecuacion de recurrencia es necesario tomar una aproximacion en la suma al igual que se realiza en los

modelos “Tight Binding”, serd dada por el nimero de vecinos.

De forma general se habia obtenido que el potencial de interaccién de los cuatro puntos estaba dado

por

1 ~ -~ o~ e ’ " g
Vimin =35 [ B ()T 0OV (6,1 i) B 1) Tk T gk

k.7k/,k//_k///
(201)
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Este potencial de interaccién tiene en cuenta la destruccién de dos particulas y la creacién de dos
particulas, las aproximaciones estdn relacionadas es donde se pueden crear o destruir los electrones
en la red. Es de esperar que ésta interaccion decrezca con la distancia, una aproximacién de primeros
vecinos ésta dada por las 4 posibilidades de crear y destruir electrones en la red, donde las relaciones
de auto recurrencia deben tener el mismo orden en las aproximaciones, si se asume una aproximacién a
primeros vecinos en el potencial de pares, la misma se debe tener en la relaciéon de auto recurrencia. En
los ejemplos desarrollados en una y dos dimensiones se tiene interacciones a primeros vecinos solamente.
El modelo de Hubbard[27] que es de interaccién entre electrones en TB, por ejemplo la interaccién de

Coulomb, se obtiene que el término de cuatro interacciones se puede escribir como

DO Vigigel o seipcia (202)

aB i,j
con lo cual supondremos que las relaciones de auto-consistencia se tendran términos equivalentes.

En el modelo unidimensional tenemos 4 potenciales de pares distintos los cuales fueron A7, A5, A*
y A’ cada uno de estos representa un tipo de potencial distinto, si escogemos que la aproximacion
de primeros vecinos junto con el resultado del modelo de Hubbard para interaccién de Coulomb en
la interaccién V; ;; ; obtenemos que los inicos no cero serdn Vi, p. pipir Vdi,didisdi> Vbps 4dsi4pstds Y
V pit14di,—pis1,4+d; donde el mds y menos corresponde a los orbitales y el subindice corresponde al
sitio de red. con estos cuatro se generan tanto las restricciones en el Hamiltoniano y las relaciones de
recurrencia, los dos primeros indices corresponden a la destruccién y los dos tltimos a la creacién de

los electrones. Ahora aplicamos la relacién de auto recurrencia con lo cual obtenemos

Ay = Zvi,m,m,m(< Cj,+cj’)’b,— >) = Vi pipipi (< C;L)i,-s-c;r)i,— >) (203)
T,m

AZ = Z Vvi,m,dudi(< c;’rﬂtcin,— >) = Vdiadi7di7di(< CLi,+CIzi,7 >) (204)
i.m

A* = Z ‘/i,m,pi,di(< CIA_CI’_ >) = V+Pi7+di,+m,+di(< CIMJFCL“_ >) (205)
i,m

A/* — Z ‘/i,m,fpi+1a+di(< CIH‘C’Z— >) = V*Pz‘+17+di»*pi+1,+di(< C;L+1,+C$i,— >) (206)
i,m

De (201) que la informacién doblemente negativa o doblemente positiva son iguales con lo cual
tenemos que Vip. 1d; 4pi+di = Vopii1,+di,—pis1,+d;» €0tonces los signos y las diferencias entre los dos

estaran dadas solamente por los valores esperados de los operadores.

El punto de unién entre TB y el espacio real es el espacio Bloch, es en ese momento que se aprecian

las diferencias y similitudes entre ambos métodos. Para esto debemos tener encuentra las (117) con lo
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cual obtenemos que

1

—ik.R;
Cdi,oc = 72 e “Cd.k,o
vV k

1 )
—1k.R;
Cp.i = —E e c
P,i,0 ~ p.k,o
14 k

1 ) 1 .
T T —ik.R; ik.R;
< ¢, JC; _ >= e “Cp k, e ‘Cak,— )= Cpk,+Cd,—k,— 207
<Wzk e 2 > <Zk et > 2

< CLi+1,+CL,-,— >= Ze‘ik‘acp,k’+cdyk,> (208)
k
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B. Brecha para superconductores homogéneos

Los superconductores homogéneos poseen como espectro de energia

E= /() +]AK)P, (209)

con ¢ (k) la energia del electrén libre dada por

h2k?
Ex =

— FE; 21
2m fo ( 0)

siendo Ey la energia de Fermi, esta forma de energia genera un espectro de energia con una brecha

sobre la superficie de Fermi de valor A.

70



10F

00
T

N
T

E(eV)

= 0 1 2 3
kdk;

Figura 28: Espectro de energia cuando el termino Vk, no es del orden perturbativo. Se nota una regién difusa

en el plano de Bragg que corresponde a un modelo incorrecto.

C. Cuando el plano de Bragg afecta la superficie de Fermi

Para realizar el estudio de este caso serd necesario recordar que significa el estado base del supercon-
ductor. En el modelo BCS tenemos que el estado base son pares de electrones, asociados con momento
y espin opuesto. Los estados acoplados estan sobre la superficie de Fermi y la energia presenta una
brecha de A medido respecto a la energia de Fermi. En estos valores tenemos los valores de los primeros

estados excitados de nuestro superconductor que son cuasi-particulas electrén hueco [11].

Pero si estamos cerca a un plano de Bragg la superficie de Fermi es deformada. Analicemos el caso del

. k .
primer plano de Bragg, con un K de valor % En este caso tenemos cuatro cruces de las parabolas,
es decir, en esa condicién tenemos una brecha de plano de Bragg, una brecha de cuasi-particula

homogéneo ” y posiblemente una de esfera de Andreev.

Como solo es necesario un K, particular obtenemos que el espectro de energia tendrd la forma de

la figura 28. La pregunta que debemos hacernos es, ;existe una brecha superconductora?

Para responder la pregunta recordemos que la superficie de Fermi no presenta ningin corte con el
eje k, (ver figura 29) para este caso, es decir, realmente no tengo estados accesibles de electrén-hueco,
lo que me imposibilita la creacién de la cuasi-particula. Las soluciones homogéneas no son correctas y
lo que realmente cédlculo es una brecha de Bragg que esta cerca a la energia de Fermi. Este resultado es

invariante si se anade la esfera de Andreev. Con ésto en mente nos preguntamos como serian los estados
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Figura 29: Superficie de Fermi cuando Kr = K1/2, en esta se obtiene que en el eje ky la superficie de Fermi
no posee cortes y por lo tanto no tengo forma de crear cuasi-particulas con el potencial AgCS, siendo AgCS

la brecha sobre la superficie de Fermi de la teoria BCS.
si solo usamos los estados de electrén o solo los estados de hueco por aparte, con lo cual obtenemos la
figura 30.

El relacionar las dos figuras para las bandas obtenemos que la primera banda positiva que seria la
correspondiente a un particula tipo hueco, carece de sentido. Debido a que realmente no tengo estados

hueco por encima de la energfa de Fermi.

Este resultado es bastante importante, el potencial de la red puede afectar los estados de supercon-

ductividad y crear direcciones donde no ocurren reflexiones de Andreev.
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Figura 30: Solucion del espectro si se usa un modelo de electrones cuasi-libres en metales, la linea continua
corresponde a las soluciones tipo electron y la linea discontinua a la de tipo hueco medido respecto a la energia
de Fermi. La brecha del plano de Bragg corta las soluciones mostrando una banda extra de huecos por encima

de la energia de Fermi.

D. Forma de obtener las figuras para los espectros

Para realizar las figuras del espectro de energia recordemos que estas son obtenidas al resolver
los ceros de un polinomio de orden n para la energia, el orden del polinomio depende del tipo de

aproximacion o red usada.

En general podemos escribir el problema como
P[E (kxz,ky,kz) ,n] =0 (211)

Vamos a construir una funcién dada por

Es|(kx, ky, kz), P[E, n]], (212)

donde P[E, n] es el polinomio dado en 211 pero donde E no tiene la dependencia implicita del vector de
onda (kz, ky, kz), si no es una variable mas de la funcién. La dependencia explicita del vector de onda
esta en los coeficientes del polinomio. Con esto sabemos que Es[(kx, ky, kz), P[E,n]] = k corresponde
a superficies de nivel de la funcién y en especial al superficie de nivel k=0, es el espectro de energia. El

Hecho radica que la bisqueda de la superficie de nivel 0 estamos buscando numéricamente los valores
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de E que satisfagan 211.

La ventaja que presenta este método, es cuando 211 no posee una soluciéon analitica con lo cual

podemos obtener el espectro en las regiones de interés y poder extender el anélisis.
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E. Coeficientes de la ecuaciéon para obtener el espectro de

energia

Recordando que el espectro esta dado por la ecuacién

ES + A4E* + A3E® + AE* + A\ E + Ay (213)

escribimos los coeficientes sin ninguin tipo de aproximacién. En la escritura se tendrd en cuenta un

orden especial que debido a la naturaleza del determinante indicara si los coeficiente tienen un tipo de

error. El principio es que los productos de las componentes x y y deben contener simetria lo cual es

facilmente verificable.

2 2 2 2 2 2 2
Ay = —tﬁ - 2t123x =2t gptye =2t ytiy — [Agl” — |Ap:c| - |Apy| — A" = |Atal” - |A—y‘ + |A+y|

Az

2Re(Agtyz A% ,) — 2Re(Agt A% ) +ta|A > — ta]|Aya]? + 2Re(Apst A% )
—2Re(Apatya A ) — tpe |A_ o + tpe |ALL]* 2 Re(Agtyy AT ) —2Re(Agt_yAY ) +ta NE

—tq | Ay ® + 2Re(Apst_y A% ) — 2Re(Apyt g A )) — tyy [A_y1? + s [Ayy

26382, + 2,00, 2 22t ity 2020ty 2 Al 2+ 8 Dl 1Al £,
G Dy [* H o 1Dy [* + o |A | + 10, (Al + 6, |A I + 17, [Ay [P +2Re(A 415,47,
F2Re(A_yt7 A" ) = 2atpat —olie — 2atpel_ytiy + 2t_ot_ytioti, — 2Re(Aglpat o AY,)
—2Re(Agtpat1oAT,) +2Re(Agt oty Ay ) — 2Re(Apstat A% ,) — 2Re(Apstat 12 AT )
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(
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76



3 3 2 42 42 2 42 42 2,4 2,2,2 2,2,2
tqts bt otin + 2atoyt _ytiy — tot® 10, — 2,47 15 — [Ag|* th, — |Apel* 52, — |0y, |° t3t2,

2 % (A P = 12 % AP — 2Re(t2, 62 , A AT ) — 2Re(t2, 62 AL, AT ) — £3t8
+2Re(Agth,t 2 A%,) + 2Re(Agth b1 AT ,) = tath, |A_o* —tat, |AL L[>
+2Re(Agtd t_yA%,) + 2Re(Agt by A ) — tatd, [Ayy|* — tatd, |A_, "
—2Re(Agt2 t ot o A%,) + 2Re(Apatati t o A%L) + 2Re(Apatat gt A L)
—2Re(Agtp,t_ytyyAs) + 2Re(Apytats,t_y A% ) + 2Re(Apytats, tyy A" )
+t ol—ylty |A—r| + tprt—yt+y |A+ax|2 + tfmt—ztﬂc ‘A+y|2 + tfmt—rt—&-ac |A—y|2
—2Re(A_,t0,t_ytioAY)) — 2Re(t) tiat 1y Ao A ) — 2Re(A_yt2 tyat AT )
—2Re(A4 t;%mt—wt-i-yA*—y) - tia: |Ad|2 ‘AP:EIQ - t2w ‘Ad|2 |Apy| - td |pr‘2 ‘Apy|2
F2Re(AgApot2, AT LAY + 2Re(AgA,, 12, A% A ) — 2Re(A 12, |A,, [ A )
—2Re(A 13, [Apel® A% ) = 12, 1A L AL =12, 1A L [A P — 2, 1A AL

2o A P Ay P = 202t ot gty atiy + 2tatpet —atio |Apyl? + 2tatpat oyt —y |Ape |
+2Re(Apatpat ot —ytia,) — 2Re(Apatpat ot _ytiyAL,) + 2Re(Apatpat —atpat iy AT)
—2Re(Apatpat —ytiatiyAT,) + 2Re(Apytpat —yt oty A%,) — 2Re(Apytpot_ytiat o A%)
+2Re(Apytpot —ytiytia AT ,) — 2Re(Apytpat —otiyt A" )) — 2Re(Apat ot _yt ooty A%
+2Re(Ag [Apy | tpot A% ,) + 2Re(Aatput o [Apy|? A% ,) — 2Re(Agt_ot 10 A%y |Apy[?)
+2Re(Apatat —w A%, [Apyl*) + 2Re(Apptat 12 A, [Apy[*) = tatpe [Apy[* 1A |* = tatys | Dpy[* A1
+2Re(Ag [Aps|* tpot—yAY,) + 2Re(Adtpaty [Ape|* AT ) — 2Re(Agt_yt iy A%, |Aps|)

+2Re(Ap,y tdt—ij-y |Am| )+2 Re(Apytdtﬂ/A*—y |Ap:c|2) — tatps ‘Apx|2 |A+y|2 — tatpe ‘Amﬁ |A—y|2

1)) — 2Re(Ap A bty A AY,) £ 2Re(Bgn A tyal AT AT)
—2Re(ApeAtytpet—y AT AL ) +2Re(Apy A_stpet 1y AT AL ) — 2Re(Apy A _stpet i AT AY)
F2Re(Apy Ay atpet y AT AL ) — 2Re(Apy A atpat o AT AL )+ 2Re(Ape Apyt ot 12 AT AT
—2Re(ApeApyt oty AT AL ) — 2Re(Apelpytyt1 o AT AL ) + 2Re(ApeApyt—yt AT AY)
—2Re(Ape Ayt iat 1y An A ) = 2Re(Ape Ayt oty Ay A% L) — 1A [Ape? 1Ay, 2
+2Re(Aalps [Apy [P AT, A%L) + 2Re(Aly, Ay | AT AL - 1Apy [ 1A A4

(
(
(
(
(
(
(
+2Re(Aps A_ytpptiaA
(
(
(
(
(
—2Re(Ap Ay Ay AL AT AT = [Apel* AL, P Ay, [

7



Referencias

[1] OTFRIED MADELUNG, Introduction to Solid-State Theory, springer, 1978.
[2] CHARLES KITTEL, Introduction to solid state physics, seventh edition , Wiley 1978.
[3] NEIL W. ASHCROFT, y N. DAvID MERMIN, Solid State Physics, Saunders College, 1976.

[4] SHIGEJI FuJitA y S. GoODOY, Quantum Statistical Theory Of Superconductivity, Plenum Publis-

hers, 1996.

[5] Y. TSUBOKURA, M. MivyaMoOTO, K. IKEDA, T. NAKAMURA y T. TAKAHASHI , Temperature de-
pendence of infrared spectra of (ET)4Hg318 crystals; H8- and D8-ET derivatives, Synthetic Metals
70, 913 (1997).

[6] STEPHAN HaAs y KazuMi MAKI, Anisotropic s-wave superconductivity in M gBs, Phys. Rev. B
65, 020502 (2001).

[7] R. GONCZAREK, L. JACAK, M. KRZYZOSIAKA y A. GONCZAREK, Competition mechanism between

singlet and triplet superconductivity in tight-binding model with anisotropic attractive potential,

European Physical Journal B49 , 171-186(2006).

[8] C. C. Tsukl y J. R. KIRTLEY, Pairing symmetry in cuprate superconductors, Rev. Mod. Phys.
, 72, 969 (2000).

[9] YoNG-JIHN KIM, Pairing in the Bogoliubov-de Gennes equations. cond-mat/9701102.

[10] K. YosHIDA, Y. MAENO, S. NISHIZAKI y T. FUJITA, Anisotropic superconductivity of SroRuOy,

Physica C:Superconductivity 263, 519 (1996).
[11] P. G. DE GENNES,Superconductivity Of Metals And Alloys, Westview Press, 1966.

[12] ADAM WASSERMAN, Efecto de la red cristalina sobre el espectro de energia de las cuasiparticulas

en un superconductor, tesis de grado Universidad Nacional de Colombia.

[13] ENRICO PERFETTO, GIANLUCA STEFANUCCI y MICHELE CINI, Equilibrium and time-dependent

Josephson current in one-dimensional superconducting junctions, Physical Review B, 80, 205408

(2009).

[14] MITAKE M1vazakl, KEITA KISHIGI y YASUMASA HASEGAWA, Superconductivity of Quasi-Two-
Dimensional Tight-Binding Electrons in a Strong Magnetic Field, J. Phys. Soc. Jpn., 68, 2344-2350
(1999).

78



[15] GuI-BIN Liu, WEN-YU SHAN, Yucul Yao, WANG YAO y D1 X1A0, Three-band tight-binding
model for monolayers of group- VIB transition metal dichalcogenides, Physical Review B, 88, 085433
(2013).

[16] PEKKA KOSKINEN y VILLE MAKINEN, Density-functional tight-binding for beginners, Compu-

tational Materials Science, 47, 237(2009).

[17] H. PLEHN, O.WACKER y KUMMEL, Physical Review B, Electronic structure of superconducting

multilayers, 49, 12140 (1994).

[18] HELMUT ESCHRIG y KLAUS KOEPERNIK, Tight-binding models for the iron-based superconductors.

Physical Review B, 80, 104503 (2009).

[19] R. GONCZAREK, M. G LADYSIEWICZ y M. MULAK, On posibble formalism of anisoropic
Fermi liqgued and BCS-TYPE superconductivity. Int. J. Mod. Phys. B, 15, 491 (2001).

[20] J. E. HIRSCH, A new basis set for the description of electrons in superconductors. cond-

mat,/1001.1343v1.

[21] R. B. LAUGHLIN, Hartree-Fock Computation of the High-Tc Cuprate Phase Diagram. cond-
mat/1306.5359v1.

[22] TODOR MIHAYLOV MISHONOV,On the theory of high-temperature superconductivity: form
electronic structure to fluctuationsproperties and electrodynamic behavior , Department of Theo-

retical Physics, St. Clement of Ohrid University of Sophia.
[23] CHR. BRUDER, Andreev scattering in anisotropic superconductors, Phys. Rev. B, 41, 4017 (1990).
[24] JEAN-PAUL BLAIZOT y GEORGES RIPKA ,Quantum theory and finite systems ,Cambridge(1986).

[25] YosHIO KURAMOTO y YOsHIO KITAOKA ,Dynamics of Heavy Electrons monografia. Oxford Uni-

versity Press (1999).

[26] M1ODRAG L. KULICD., Interplay of electron—phonon interaction and strong correlations: the

possible way to high-temperature superconductivity, Physics Reports, textbf338, 1-264 (2000).

[27] QIAN XIE y PENG CHEN, Semiempirical tight-binding interatomic potentials based on the Hubbard
model. Physical Review B, 56, 5235 (1997).

79



