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RESUMEN. La teoria BCS conduce a relaciones universales para los pardmetros termodinamicos
de los superconductores convencionales. Con el descubrimiento de la superconductividad de alta
temperatura, numerosos autores han sugerido una extension de este modelo tedrico de modo que
incluya los efectos de la baja dimensionalidad, sin embargo no han sido reportadas relaciones
universales dentro del modelo BCS. En este trabajo se obtienen expresiones para las magnitudes
termodindamicas, las cuales son independientes de parametros fisicos adicionales en el marco de
una teorfa BCS con singularidad de van Hove en la densidad de estados electrénicos.

ABSTRACT. Universal relations within thermodynamic quantities are characteristic of standard
BCS theory. For high-T. superconductors the standard BCS theory is not applicable since the
assumption of a constant density of staes around the Fermi level is clearly violated. Several authors
have attempted to generalize BCS theory to include the effects of low dimensionality. None of them
could get universal ratios in the spirit of the old theory. In this work we have obtained expressions
for the traditional ratios of BCS theory that do not depend on any additional parameter while
including fully the effect of a van Hove singularity

PACS: 74.10.+v; 74.20.-z; 74.20.Fg

1. INTRODUCCION

El descubrimiento de la superconductividad de alta temperatura (SCAT) en los sistemas
LaBaCuO, YBaCuO, BiSrCaCuO, TIBaSrCaCuO y otros ha motivado un intenso debate
respecto al origen de las altas temperaturas criticas (T;) en estos materiales, comparadas
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con las de los “superconductores convencionales” (SC), tales como, Hg, Al, Pb,Nb y la
familia A15. Numerosos mecanismos han sido propuestos [1,2], los cuales estan, algunos
a favor y otros en contra, de una teoria BCS del fenémeno.

Una identificacién adecuada de lo que llamamos modelo BCS es importante para una
correcta aplicacion del mismo a la SCAT. Esta descripcion [3] establece que el estado
normal se hace inestable ante la formacién de pares ligados por un potencial atractivo, de
manera similar a la inestabilidad sugerida por Cooper [4]. Dentro de los marcos de esta
teoria encontramos lo que se denomina “modelo BCS”, el cual supone la existencia de
pares electronicos: los pares de Cooper, con momentos cristalinos y espines opuestos, los
cuales interactian a través de un campo atractivo constante e igual a V' en un intervalo
energético alrededor del nivel de Fermi (ep). La razén por la cual este simple modelo ca-
racteriza adecuadamente a muchos de los metales, estriba en el hecho de que la correlacién
entre electrones se debe casi por entero a las restricciones impuestas por el principio de
exclusién de Pauli. Un rasgo distintivo aqui es su independencia de la naturaleza de la
interaccién, lo cual conlleva a la aparicion de las conocidas relaciones universales (RU),
las que constituyen uno de sus resultados centrales. Un tratamiento més detallado del
fenémeno exige la inclusién de la teoria de muchos cuerpos, que es la base de las ecua-
ciones de Eliashberg [5]. Estas iiltimas permiten analizar las desviaciones que sufren los
pardmetros termodinamicos en los SC respecto del comportamiento reportado por las RU
como una medida de las propiedades particulares de los materiales en analisis y no del
modelo en cuestién [6]. Asi, el modelo BCS se conserva como una aproximacién de acople
débil, y un punto de referencia que toma en cuenta sélo las caracteristicas fundamentales
del fenémeno.

La estructura cristalina a capas de los nuevos materiales con SCAT retoma el tema de
la influencia de la baja dimensionalidad en la ocurrencia de la superconductividad. En las
Refs. (7] se analiza la influencia de un pico en la densidad de estados electrénicos (DEE) en
las cercanias de ep para la superconductividad. Las nuevas familias de éxidos con planos
de dtomos hicieron retomar la idea de van Hove de que en sistemas 2D deberian aparecer
singularidades logaritmicas en la DEE. Sobre la base de esta idea varios autores [8-15]
han obtenido dependencias de los pardmetros superconductores incluyendo en el cdlculo la
singularidad de van Hove (SvH), sin embargo no se han reportado RU. Es frecuente tratar
de explicar los resultados experimentales dentro de la formulacién clasica BCS incluyendo
la DEE bidimensional, lo cual ha encontrado manifestaciones [16,17] a favor o en contra
de esta dltima en dependencia del grado de coincidencia entre teoria y experimento. Es
importante subrayar que el modelo BCS representa un limite de acoplamiento débil, mien-
tras que las desviaciones de la formulacién caracterizan al superconductor, no a la teoria.
Al generalizar lo anterior para la SCAT, uno debe esperar que una teoria BCS en sistemas
con SvH juegue el mismo papel que el correspondiente con DEE constante en los SC, es
decir, servir como un punto de referencia para un analisis posterior.

En el presente trabajo, hemos aplicado ideas similares a las expresadas en las Refs. [9-
13], pero a diferencia de éstas, se ha logrado realizar un tratamiento matematico del
problema que conduce a una formulacién consecuente dentro del marco de la teoria BCS,
es decir, la aparicién de RU para la SCAT. Resultados preliminares a los que se mostraran,
pueden verse en la Ref. [18]. Al final se discute una posible explicacién de los resultados
obtenidos.
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2. GENERALIZACION DEL MODELO BCS A SISTEMAS CON SINGULARIDAD DE VAN HOVE
EN LA DEE

2.1. Obtencién de la DEE

Tomaremos un hamiltoniano bidimensional de enlace fuerte vinculado con los orbitales d
y p en el plano de los dtomos de Cu y O, respectivamente, es decir,

= i3 + . a F
Hy = Eg¢, Z ¢ . + Eo Z Ajolie + TCuO Z(a‘j+é,acjcr + cjgajﬂ‘o), (1)
Hog jo joé

donde Ec, es el nivel de energia del 4tomo de Cu, Eq es el nivel de enegia del 4tomo de O
Y Tcuo ©s la integral de transferencia entre el orbital d del Cu y el p del O. Los operadores
¢t (c;,) son los operadores de creacién (aniquilacién) de huecos en el orbital del Cu, por
su parte a;, (a,,) son los respectivos para el orbital del O. Pasando de la representacion
de los nodos cristalinos (io) a la de momentos (E, o), es facil diagonalizar el hamiltoniano
anterior y obtenemos la siguiente ley de dispersién:

£ = —2t(('_()s kra + cos kya,), (2)

donde t = 7cy0/(Ecy — Ep), kg (ky) son las componentes del vector de momentum y aes
el pardmetro de la red. La banda electrénica con la ley (2) posee una DEE de la forma [19]

) 1 2
N(e) = 5o K 1;(%) , (3)

donde I(m) es la integral eliptica de primer tipo [20]. Para valores de energia cercanos
a cero, la funcién K'(m — 1) diverge de forma logaritmica. Con el objetivo de obtener
formulas analiticas simples, utilizaremos en adelante la forma asintética para K (m) en las
cercanias de la SvH, de manera que

1 16
N(e) = —-1 .
Mol = o1t

(4)

Una expresién similar ha sido empleada en las Refs. [11, 12, 16]. Es necesario sefialar que
la existencia de tal SvH ha sido probada experimentalmente por la técnica de espectros-
copia de fotoemisién de resolucién por angulos (en inglés, Angle Resolved Photoemission
Spectroscopy, ARPES) [21] v, ademds, se halla en concordancia con cdleulos ab-initio de
estuctura de bandas [22].
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2.2. Modelo BCS con SvH en la DEE

En la formulacién BCS [3] se parte del siguiente hamiltoniano efectivo:

- + -
H= Zw: ket +Z P kq 1‘:—51‘::21’ (3)

kK

donde ¢ es la energia de la banda referida a g, que hemos supuesto igual a cero, suponien-
do un llenado de la banda a la mitad y que en nuestro caso coincide con la expresién (2);
Vk! i es la interaccion efectiva entre dos electrones de estados con momentum cristalino y
espin opuestos. La dependencia explicita de VE,E' respecto a los vectores de onda en esta

formulacién no se toma en cuenta, y de acuerdo con la Ref. [3]

-V, silezl, leal < €,
Vg = { s (6)

sl 0, en otros casos,
donde &, es cierta energia de corte. Aplicando el mismo procedimiento que en la Ref. (3]
se obtiene la ecuacion que define tanto la brecha energética, A(T), como la temperatura

critica, Tg:

2 Ec 2kpT
= = /_Ec de N(¢) Ty AN ] (7)

La inclusién de (4) en la ecuacién anterior, como veremos mas adelante, cambia los
resultados respecto a los SC. En la expresion (7), ky es la constante de Boltzmann.

tanh {y@fi?iiiﬁ]

3. TERMODINAMICA DEL ESTADO SUPERCONDUCTOR

3.1. Temperatura critica, T,

A partir de (7) podemos obtener la T, la cual corresponde a la solucién cuando A = 0.
Aproximando la tanh(z) como se indica a continuacion,

1 5 & DT

5

(8)

tanh

13
2%hnT. sie < 2ksT.,

ST

se puede efectuar la integral indicada en (7) y resolver una ecuacion algebraica respecto a
la variable In Eﬂz‘i Finalmente queda

|2t £
koT. = 32t 0 elln® —— o i 9
Blec €xp " V 6415 1 ( )
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3.2. Brecha energética a cero Kelvin, A(0)

Para obtener la solucién de (7) en este caso, la raiz cuadrada presente en el integrando
puede aproximarse por

1
1 m, [ A(O),

JZ+AN0) (10)

l, > A(0).
£

. - . i . . A0
Efectuando la integracién y resolviendo la ecuacidén algebraica respecto a la variable In _4(?1
obtenemos

82t 3 -
= 64¢ ws gl Bzt o 11
A(0) = 64t exp [1 v + In ot J (11)

De las Ecs. (9) y (11) queda de forma natural

2A(0)
7

= 4. (12)

En esta nueva RU no hay ninguna hipétesis adicional a las hechas por otros autores,

: : : o 2A(0 ’ ;
quienes encontraron siempre una dependencia de la relacién Tc”‘,;'%"‘l de parametros diversos.
c
En este punto estd nuestra contribucion.

3.3. Salto en la capacidad calorifica

En las Refs. [12, 16] se hace un andlisis del comportamiento de la capacidad calorifica de
los materiales con SCAT, en los cuales, sin embargo, tampoco se reporta RU. Nuestro
interés es calcular la siguiente magnitud:

AC(T)
C'en (T)

. Ct'n(T) _ Ces{T)
o el T)

: (13)
Te

donde Cep(T) (Ces(T)) es la capacidad calorifica electrénica en el estado normal (super-
conductor) en funcién de la temperatura, T. De manera directa se obtiene

1 FLd
T. = Gl (mA “”)

donde f(¢) es la funcién de distribucién de Fermi-Dirac. Para la capacidad calorifica
electrénica en el estado normal, se signe que

4t

de N(e) f(le]) (1 = F(Je])), (14)

T, J -4t

AC(T)

C('n (T) —

1 vt ,
T2 /1 de N()e* f(lel) (1 = f(le])). (15)
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Teniendo en cuenta la paridad de los integrandos en (14) y (15), el hecho que k‘;—tT >1
y que f(¢) es diferente de cero en un intervalo muy estrecho, podemos extender los limites
de integracion a infinito y aproximar la funciéon de Fermi-Dirac a f(s) = ¢ °. Finalmente

para C,, queda

Cen(T) = ENgn®k2T (1.512 ~In AZ{) ; (16)

donde Ny = 1/872t. Esta tltima expresién se diferencia de la obtenida para el caso de
electrones libres con DEE constante, ya que aparece un término adicional proporcional
a TInT debido por entero a la inclusién de la SvH. Para el salto del calor especifico
obtenemos

AC(T)| 3 dA¥(T) -
C'(EI'I(T) T - WEA'%TC dT Tc. .

c

En vista de que los calculos numeéricos arrojan una dependencia de A(7') muy similar a la
obtenida por el modelo BCS convencional, utilizaremos el valor de la derivada del cuadrado
de la brecha energética con respecto a T que se obtiene a partir de ese modelo [3] para
evaluar dicha magnitud en nuestro cdlculo. Debe tenerse en cuenta que esta aproximacion
es la utilizada dentro de la teoria BCS para derivar esta RU. De modo que

IA(T )
1T\ _ 91121, (18)
dT T
asi
AL san (19)
B 7

que es aproximadamente el doble del valor obtenido para los SC.

3.4. Campo critico, H.(T)

El campo critico para el caso 2D puede ser hallado de la relacién termodinamica

H(T)

<

47

- Fn(T) = F‘.(T) (20)

donde F,(T) (Fs(T)) es la energia libre por unidad de drea en el estado normal (super-
conductor). En el caso de H.(0) tenemos
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donde E = /e + A2(0). Teniendo en cuenta la paridad de los integrandos y aplicando
la aproximacion (10), se puede probar que cuando la variable /4t se halla en el intervalo
(A(0)/4¢,e./4t) el valor de H.(0) es cero. Para los valores fuera de ese intervalo obtenemos

2 A(0) 0 3 2
—HC (0) — —1 / dE lﬂ % _AI( ) <= = - ) 3 (22)
4w 272t J, 3 2 4A(0)

m

de donde efectuando la integral y después de un dlgebra un poco extensa se obtiene

B, 4Ny A*(0) (é —In A(O)) (23)

47 3 64t

Como A(0) < 64t en la mayoria de los SCAT se puede tener en cuenta la desigualdad
Inx <z -1, para r < 1, lo cual conduce a un valor minimo para el campo critico a T = 0,
a saber,

He(0) .

Esto constituye otra RU. Es necesario subrayar que Ny no es la DEE sobre el eg como
en los SC.

4. DISCUSION DE LOS RESULTADOS

En este articulo hemos considerado un plano de dtomos de Cu y O donde el fenémeno de la
superconductividad toma lugar en los materiales con SCAT. Hemos descrito el plano por
medio de un hamiltoniano de enlace fuerte a primeros vecinos, tomando en cuenta el estado
d para el Cuy el p para el O. Al diagonalizar nuestro hamiltoniano, obtuvimos una relacién
de dispersién ya publicada por varios autores. Integrando en la primera zona de Brillouin
bidimensional obtuvimos la DEE con la SvH reportada anteriormente en la literatura. Se
demostré que se pueden definir RU para 2A(0)/ks T, AC/Cen, Hc(0)/v/NoA(0), dentro
del marco del modelo BCS para los SCAT. Las RUs constituyen una base fundamental
desde la cual un SC pudo caracterizarse con respecto al modelo BCS. Es importante defi-
nir el concepto de “desviacion desde un limite de acoplamiento débil”. La importancia de
este concepto radica en la posibilidad de atribuir un significado fisico a cada desviacién, la
cual caracteriza al superconductor y no a la teoria. Este punto es fundamental. Al obtener
relaciones universales, hemos colocado el modelo BCS para la SCAT en el mismo sitio que
tenian en los SC. Creemos que esto puede ayudar a definir el papel que debe jugar la teoria
BCS en el panorama de la SCAT. Los valores de las RU aqui reportadas son mds altos com-
parados con los obtenidos en los SC producto de la SvH que introduce la bidimensionalidad
del problema. Es necesario resaltar la diferencia entre las tendencias encontradas en este
trabajo y las comprobadas para los materiales A15. Mientras que en los tltimos, las des-
viaciones de las RU hacia valores mayores estaban asociadas con los efectos de una fuerte
interaccién electrén-fondn, en los nuevos materiales con SCAT estos desplazamientos estan
vinculados a un factor geométrico, que es la baja dimensionalidad de los sistemas. Este
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ultimo hecho es el responsable directo en la obtencién de RU para los parametros termo-
dindmicos en la SCAT, destacando que los valores de la intensidad de la interaccién estan
en el intervalo del llamado acople débil. Esta diferencia a nuestro juicio es fundamental.
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