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Lista de Figuras

1.1

(a) Diagrama de fases esquemético para os cupratos dopados com buracos mos-
trando as fases antiferromagnética isolante, supercondutora do tipo d,2_,2 (SC),
pseudogap (PG), metal anomalo e liquido de Fermi desses materiais. As trés
primeiras fases correspondem, nessa ordem, as temperaturas de transicao Ty
(temperatura de Néel), T, e T*. As linhas tracejadas na figura indicam regioes
de crossover e o pequeno circulo preto indica um suposto ponto critico quan-
tico p. que pode existir no interior do domo supercondutor. (b) Representacao
esquematica da superficie de Fermi (bordas da superficie em amarelo) dos cu-
pratos para a fase de liquido de Fermi com as linhas tracejadas representando
a zona antiferromagnética. Na fase de pseudogap, a superficie de Fermi entre
os hot spots (circulos pretos numerados de 1 a 8) e os pontos antinodais (cir-
culos vermelhos) é destruida. Por sua vez, as modulagdes de carga no interior
do pseudogap ocorrem para os vetores de onda (Qo,0) e (0,Q0). (¢) Orbitais
do cobre (Cu) e oxigénio (O) na célula unitaria de CuOy para os cupratos. (d)
Esquema de fluxo das correntes de loop na célula unitaria de CuQOq para a fase
O;r. Os simbolos (®) e (®) indicam o sentido do campo magnético gerado por
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(a) Zona de Brillouin da rede quadratica com a superficie de Fermi (contorno
da &rea em amarelo) para o modelo de Hubbard gerada pela dispersao (k)
com interagoes entre primeiros e segundos vizinhos. De acordo com medidas
experimentais de espectroscopia de fotoemissao, essa superficie de Fermi é a
mesma dos cupratos supercondutores no regime super-dopado. (b) Superficie de
Fermi do modelo fermiénico bidimensional truncada nos chamados hot spots, que
sao representados pelos circulos escuros. Esses pontos sao aqui definidos como a
intersec¢ao da superficie de Fermi com a zona antiferromagnética (quadrado com
linhas tracejadas), sendo os mesmos conectados pelo vetor de de onda Q = (7, 7).
Os graus de liberdade fermionicos nos oito hot spots sao representados, na figura,
pelos campos de Grassmann 1)y, com £ = 1,...,8 e projecao de spin o =7, |.

Representacgao, utilizando a notacao de g-ologia, das interagoes relevantes para
o modelo fermibénico bidimensional de hot spots, definido através da teoria de
campos L[1)T, 1] na Eq. (2.2). Na nossa notacao, os processos correspondentes

a interagao ¢, sao representados por setas continuas, enquanto aqueles relacio-

nados a interacao gy; sao definidos em termos de setas tracejadas. . . . . . . ..

Representacao diagraméatica das bolhas de polarizagao particula-particula (a),
I,e(q, qo), € particula-buraco (b), xme(q, qo), que aparecem no calculo das fun-
¢Oes vértices F§4)({kj, ko;}) do modelo fermionico de hot spots. As linhas con-
tinuas correspondem as funcoes de Green do modelo, as linhas onduladas as

interacoes g;, e os indices £ e m referem-se a dois dos oito hot spots presentes na

superficie de Fermi domodelo. . . . . . . . . . ... ... oL

Funcao vértice irredutivel F§4)({ki, koi}) (circulo cinza & esquerda da igualdade)

para os diversos tipos de interacao do modelo fermionico de hot spots calculada

usando teoria de perturbacao até a ordem de um loop. . . . . . . . . .. ... ..

Funcao vértice renormalizada Ff(4)({ki, koi}) (circulo cinza a esquerda da igual-
dade) para os diversos canais de interacao do modelo fermionico de hot spots

calculada usando teoria de perturbacao renormalizada até a ordem de um loop.

O 1dltimo diagrama representa os contra-termos —iAg;g da teoria. . . . . . . ..
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Expansao da auto-energia —iXF(k, ko) para as excitagoes fermionicas na vizi-
nhanca do hot spot { = 1 em funcao dos diagramas de Feynman de dois loops
com divergéncias logaritmicas no limite de baixa energia do sistema. Aqui, as li-
nhas continuas representam o propagador nao-interagente do modelo iGy(k, ko),
as linhas onduladas correspondem, a menos de um fator —¢, as interagoes renor-
malizadas g;g do modelo e o ltimo diagrama é o contra-termo da auto-energia,
que descreve, por sua vez, o efeito das constantes de renormalizacao Zy, Z

e ZY. Além disso, todos os diagramas de dois loops apresentados aqui contri-

buem também para a renormalizacao das componentes da velocidade de Fermi

vi = (vg,vy)dohot spot £ =1.. . .. .. ...

Representacao da superficie de Fermi do modelo fermionico de hot spots com o
aspecto de “gargalo de garrafa”. Esse efeito ocorre devido a forte renormalizacao
para zero da razao kg = vf/vﬁ entre as componentes da velocidade de Fermi nos

hot spots, que leva ao aparecimento de nesting entre as regioes da superficie de

Fermi separadas pelo vetor de onda do ordenamento antiferromagnético Q = (7, ). 30

Corregao para a auto-energia —iX 2 (k, ko) devido as excitagoes fermionicas na
vizinhanca do hot spot ¢ = 1 no limite onde a componente da velocidade de
Fermi v; tangente a superficie de Fermi tende a zero. Nesse caso, o termo de
corre¢io para a auto-energia, denominado aqui por —idXF(k, ko), ¢ dado em
termos de diagramas de dois loops devido as interacoes unidimensionais ¢;, gs €
g3. Na figura, as linhas continuas representam o propagador nao-interagente do

modelo iGy(k, ko) e as linhas onduladas, a menos de um fator —i, correspondem

as interacoes renormalizadas do modelo. . . . . . . ... .. oo L.

Fluxo de grupo de renormaliza¢dao em func¢ao da variavel [ = In(Ag/A) para os

acoplamentos do modelo fermionico de hot spots na aproximacao de um loop,

com condicoes iniciais repulsivas ¢;(0) =1/2. . . . . . ..o oo

Expansao esquemética, dada em termos de diagramas de Feynman, da funcao
vértice F§4)({kj, ko;}) (circulo cinza & esquerda da igualdade) para os varios ca-
nais de interacao g; do modelo fermidnico de hot spots até a ordem de dois loops.
Aqui, os indices /1, . .., {4 referem-se a um dos oito hot spots do modelo, as linhas

continuas correspondem aos propagadores livres iGy(k, ko) e as linhas onduladas

representam, por sua vez, os termos renormalizados —ig;g. . . . . . . . ... ..



2.11

2.12

2.13

2.14

2.15

2.16

Fluxo de grupo de renormalizagdo em fungao da variavel [ = In(Ag/A) para os

acoplamentos do modelo fermiénico de hot spots na aproximacao de dois loops,

com condigoes iniciais repulsivas ¢;(0) =1/2. . . . . ... ..o

Superficie de Fermi do modelo fermiénico de hot spots com os vetores de onda
Q. =(Q0,0), Q, =(0,Q0) e Q= (Qo, Qo) das possiveis instabilidades onda de
densidade e supercondutora que podem afetar o estado normal do sistema.

Funcao vértice supercondutora Fgg’l)(q, qo) (circulo cinza a esquerda da igual-
dade) expandida em termos dos diagramas de Feynman que contribuem efe-
tivamente para o modelo fermidnico de hot spots até a ordem de dois loops.

Aqui, os tridangulos e o quadrado com um “x” inscrito indicam, a menos do fator

m
!
O

m

. e ~ ¢ tm
imaginério £, as funcgoes respostas A, e o contra-termo A ", do canal super-
condutor. Nesse caso, consideramos a interagao entre férmions localizados nos

hot spots £ =1 e m = 3, cujos spins sao dados, respectivamente, pelas variaveis

discretas o e o', . . . .

Funcao vértice onda de densidade fgg’l)(q, o) (circulo cinza & esquerda da igual-

dade) com vetor de onda Q= (Qo, Qo) expandida em termos dos diagramas de

Feynman que contribuem efetivamente para o modelo fermionico de hot spots até

a ordem de dois loops. Aqui, os tridngulos e o quadrado com um “x” inscrito indi-
. v s . ~ ~l,m

cam, a menos do fator imaginario —i, as fungoes respostas ., e o contra-termo

~f . .
X", do correspondente canal onda de densidade. Nesse caso, consideramos a

interacao entre férmions localizados nos hot spots £ =1 e m = 3, cujos spins sao

dados, respectivamente, pelas variaveis discretas ceo’. . . . .. .. ...

Funcao vértice onda de densidade Fg(Dz’l)(q, o) (circulo cinza & esquerda da igual-

dade) com vetor de onda Q = (m,7) expandida em termos dos diagramas de
Feynman que contribuem efetivamente para o modelo fermionico de hot spots
até a ordem de dois loops. Aqui, os tridngulos e o quadrado com um “x” ins-
. . . . o, . ~ lm
crito indicam, a menos do fator imaginério —i, as fungoes respostas x,., € o
Y/ .
contra-termo 0", do correspondente canal onda de densidade. Nesse caso,

consideramos a interacao entre férmions localizados nos hot spots { =1 e m = 2,

cujos spins sao dados, respectivamente, pelas variaveis discretas o e o’. . . . . .

Sinais dos parametros de ordem supercondutor e onda de densidade com simetria

s (a) e dy2_2 (b) na regidao em torno dos oito hot spots, que sdo definidos como

a interseccao da superficie de Fermi com a zona antiferromagnética. . . . . . . .

47
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com as condigbes iniciais ¢;z(0) = 1/2 para os acoplamentos renormalizados.
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para a variavel [ =In(Ag/A). . . . . . oL

(a) Fungao vértice supercondutora I‘ggig (q,q0) (circulo cinza a esquerda da

igualdade) expandida em termos dos diagramas de Feynman que contribuem
efetivamente para o modelo fermidnico de hot spots até a ordem de dois loops.
(b) Fungao vértice ordem de carga I’gg’ig(q, qo) (circulo cinza a esquerda da
igualdade) com vetor de onda Q, = (Qo,0) expandida em termos dos diagramas

de Feynman que contribuem efetivamente para o modelo fermionico de hot spots

até a ordem de dois loops . . . . . . . ..

Expansao da funcao de correlagao Fg(Dz:zé(q, qo) (circulo cinza do lado esquerdo

da igualdade) em termos dos diagramas de Aslamazov-Larkin [67, 77| de dois
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Aspectos de modelos eletronicos bidimensionais fortemente
correlacionados: aplicacoes em cupratos supercondutores

Por
Vanuildo Silva de Carvalho

Resumo

Investigamos aqui as propriedades de baixa energia de dois modelos eletronicos forte-
mente correlacionados em duas dimensoes espaciais. O primeiro deles consiste em uma versao
do modelo de Hubbard em que sao considerados apenas os graus de liberdade do sistema na
vizinhanca dos chamados hot spots, que sao definidos como a interseccao da superficie de Fermi
do modelo com a zona antiferromagnética. Inicialmente, definimos a nossa teoria linearizando
a dispersao do modelo nos hot spots e consideramos todos os processos de interagao entre essas
regioes que conservam momento a menos de um vetor da rede reciproca. Para acessar a fisica
do modelo, recorremos entao ao método de grupo de renormalizagao de teoria de campos e
derivamos as equacoes de fluxo para os acoplamentos na aproximacao de dois loops. Como re-
sultado, obtemos que a superficie de Fermi do modelo sofre forte renormalizacao nos hot spots,
a0 mesmo tempo que os acoplamentos renormalizados fluem para um ponto fixo nao trivial no
limite de baixa energia. Sugerimos entao que esse sistema pode ser visto como um exemplo
de um liquido de nao-Fermi em duas dimensoes espaciais, devido a auséncia de excitacoes fer-
mionicas do tipo quasiparticula bem definidas na regiao proxima aos hot spots. Além disso,
resolvemos a equacao de Callan-Symanzik para a funcao de Green de uma particula na aproxi-
macao de dois loops, calculamos a densidade de estados nos hot spots, e derivamos as equacoes
de grupo de renormaliza¢ao para os parametros de ordem das possiveis instabilidades que po-
dem, eventualmente, ocorrer no sistema em baixas energias. Verificamos que o sistema pode ser
caracterizado, nesse regime, em termos de uma simetria emergente de pseudospin [SU(2)]?, que
leva ao aparecimento de ordens emaranhadas na regidao proxima ao ponto fixo nao trivial do
modelo. Mostramos também que as excitacoes fermionicas nas regioes adjacentes aos hot spots
adquirem um gap nos espectros de excitacao de carga e spin. Devido a isso, argumentamos que
a superficie de Fermi do modelo pode ser reconstruida, levando assim a formacao de arcos de
Fermi ou pockets eletronicos.

O segundo modelo analisado nesta tese foi o modelo de trés bandas de Emery, que
descreve todos processos de interacao entre as excitacoes fermionicas localizadas nos orbitais

do cobre (Cu) e do oxigénio (O) na célula unitaria de CuO,. Através de uma transformada



de Hubbard-Stratonovich, introduzimos dois parametros de ordem no sistema: um para a
chamada fase de corrente de loop do tipo Oy, que viola a simetria de reversao temporal Z,, e

outro para a fase emaranhada com simetria d,2_,» envolvendo a instabilidade supercondutora

-y
do tipo singleto e a ordem de densidade de carga quadrupolar, cujo vetor de onda aponta na
direcao da diagonal da zona de Brillouin. Minimizando a energia livre do modelo, derivamos as
equacoes auto-consistentes de campo médio para esses parametros de ordem. A solucao dessas
equagoes para o regime de temperatura nula mostra que as duas fases competem entre si pela
mesma regiao do espaco de fase e, consequentemente, o sistema tende a nao exibir coexisténcia
entre as mesmas. Argumentamos que esse efeito pode ser a principal razao para o fato de a
fase onda de densidade quadrupolar nunca ter sido observada em experimentos realizados nos
cupratos supercondutores. Em seguida, analisamos a competicao entre as fases de corrente de
loop do tipo O, observada experimentalmente, e ordem de carga com simetria d,2_,2 e vetores
de onda na direcao dos eixos principais da zona de Brillouin. Como resultado, obtemos que o
sistema exibe coexisténcia apenas entre as fases de corrente de loop do tipo O e ordem de carga
bidirecional. Devido a existéncia de uma simetria de pseudospin nesse modelo, confirmamos
também que a fase de corrente de loop do tipo O;; coexiste com a fase onda de densidade
de pares bidirecional. Por fim, discutimos as implicacoes dos nossos resultados para a fase de
pseudogap dos cupratos supercondutores, que emerge no chamado regime subdopado nesses

sistemas.



Aspects of strongly correlated two-dimensional electronic
models: applications in cuprate superconductors

By
Vanuildo Silva de Carvalho

Abstract

We investigate here the low-energy properties of two strongly correlated electronic
models in two spatial dimensions. The first one consists in a version of the Hubbard model
in which are considered just the degrees of freedom of the system in the neighborhood of the
so-called hot spots, which are defined as the intersection of the Fermi surface of the model with
the antiferromagnetic zone. Initially, we set our theory up by linearizing the dispersion model
in hot spots and consider all the interacting processes between these regions that conserve
momentum within a reciprocal-lattice wave vector. In order to access the physics of the model,
we then turn to the renormalization group method of quantum field theory and derive the flow
equations for the couplings in the two-loop approximation. As a result, we obtain that the
Fermi surface is strongly renormalized in hot spots as the renormalized couplings flow to a
non-trivial fixed point in the low-energy limit. Then we suggest that this system can be viewed
as an example of a non-Fermi liquid in two spatial dimensions, due to the lack of well defined
quasiparticle fermionic excitations in the region close to hot spots. Moreover, we solve the
Callan-Symanzik equation for the one-particle Green function up to two-loop order, calculate
the density of states in the hot spots, and derive the renormalization group equations for the
order parameters of the potential instabilities which may eventually occur in the system at
lower energies. We verify that the system can be characterized, in this regime, in terms of an
emergent pseudospin symmetry [SU(2)]*, which leads to the appearance of entangled orders in
the region close to the non-trivial fixed point of the model. We also show that the fermionic
excitations in the adjacent regions to the hot spots get a gap in both charge a spin excitation
spectra. Because of this, we argue that the Fermi surface of the model can be reconstructed,
leading therefore to the formation of either Fermi arcs or electronic pockets.

The second model analyzed in this thesis was the three-band Emery model, which
describes all the interacting processes between fermionic excitations localized in both copper
(Cu) and oxygen (O) orbitals in the CuOs unit cell. By making use of a Hubbard-Stratonovich
transformation, we introduce two order parameters in the system: one for the so-called ©;-

loop-current order, which violates Z, time-reversal symmetry, and another one for the entangled



phase with d,2_,» symmetry involving the singlet superconducting instability and the quadru-

-y
pole density wave order, whose wave vector points in the direction of the Brillouin zone diagonal.
Minimizing the free energy of the model, we derive the self-consistent mean-field equations for
these order parameters. The solution of these equations for the zero temperature regime shows
that the two phases compete with themselves for the same region of the phase space and,
consequently, the system tends not to display coexistence between them. We argue that this
effect could be the main reason for the fact that the quadrupole density wave order has never
been observed in experiments performed on the cuprate superconductors. Next, we analyze
the competition between the ©;;-loop-current order, which is experimentally observed, and

charge order with d,2_,» symmetry and wave vectors in the direction of the main axes of the

-y
Brillouin zone. As a result, we obtain that the system only exhibits coexistence between the
O;;-loop-current phase and the bidirectional charge order. Due to the existence of a pseudos-
pin symmetry in this model, we also confirm that the ©;-loop-current phase coexists with the
bidirectional pair density wave order. Finally, we discuss the implications of these results for
the pseudogap phase of the cuprate superconductors, which appears in the underdoped regime

in these systems.
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Capitulo 1

Introducao

The behavior of large and complex aggregations of elementary
particles, it turns out, is not to be understood in terms of a
simple extrapolation of the properties of a few particles.

Philip W. Anderson, More is different

Neste capitulo, discutiremos as propriedades exibidas pelos cupratos supercondutores,
que foram estudadas durante as ultimas trés décadas desde a sua descoberta, em 1986. Inicial-
mente, apresentaremos de forma geral a fenomenologia do diagrama de fases eletronico desses
materiais nas variaveis de temperatura e dopagem, enfatizando as diferencas entre as diversas
ordens eletronicas de curto e longo alcance presentes nesses sistemas, que, como veremos, vao
muito além da ordem supercondutora nao-convencional. Em seguida, daremos inicio a discus-
sao dos principais modelos utilizados para descrever os resultados experimentais observados
para esses materiais no assim chamado limite de baixa energia, que corresponde ao limite de
baixas frequéncias e longos comprimentos de onda. Por fim, descreveremos a metodologia ado-
tada para a exposicao dos temas tratados aqui e comentaremos também sobre como esta tese

encontra-se organizada.

1.1 Fenomenologia dos cupratos supercondutores

O fenomeno de supercondutividade de altas temperaturas descoberto em certos 6xidos

de cobre ha aproximadamente trés décadas atras continua sendo uma das maiores descobertas
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da area de fisica da matéria condensada |1]. Os cupratos, como sdo chamados, sdo maus con-
dutores de corrente elétrica & temperatura ambiente, em razao da existéncia de fortes repulsoes
eletronicas entre os elétrons de conducao. Como resultado, esses materiais apresentam ordena-
mento antiferromagnético de longo alcance para dopagem nula e também quando os mesmos
sao levemente dopados com elétrons ou buracos. Acima de um certo valor critico de dopagem,
a fase isolante antiferromagnética desaparece, dando lugar a uma fase supercondutora com pa-
rametro de ordem com simetria d,2_,2 e temperatura critica de transicao 7. excedendo aquelas
dos supercondutores descritos pela teoria de Bardeen-Cooper-Schrieffer (BCS) |2], em pelo me-
nos uma ordem de grandeza. Antes do advento dos cupratos, acreditava-se que o magnetismo e
a supercondutividade fossem fenomenos fisicos antagdnicos. Isso porque, em um meio magné-
tico, as interacoes entre os elétrons sao sempre repulsivas, enquanto no estado supercondutor
ha o surgimento de uma interacao atrativa entre eles, permitindo assim a formagao de pares
eletronicos — os chamados pares de Cooper — que se movem livremente no material. Em vista
disso, ficou evidente desde o inicio da descoberta de supercondutividade nos cupratos que o
mecanismo por trés desse fendmeno é totalmente inusual.

O diagrama de fases dos cupratos em funcao da temperatura 7' e dopagem p possui uma
rica fenomenologia de ordens eletronicas [3, 4, 5|. Entre as fases isolante antiferromagnética e
a supercondutora e para temperaturas abaixo de T* = T*(p) existe uma fase eletronica deno-
minada fase de pseudogap (ver Figura 1.1(a)). O sistema, nesse estado, apresenta uma rapida
diminuicao dos estados eletronicos acessiveis nas regioes da superficie de Fermi préximas as
regides antinodais (areas em torno de (£m,0) e (0, £7) na Figura 1.1(b)) que, aparentemente,
nao esta relacionada a nenhum tipo de quebra espontanea de simetria [6]. Recentemente, foram
observadas flutuagoes de carga na regiao interna da fase pseudogap para cupratos que nao pos-
suem lantanio (La) em sua estrutura cristalina. Essas flutuacoes correspondem a ordenamentos
de carga de curto alcance com vetor de onda (£Q),0) e (0,+@Q)) na diregdo dos eixos principais
da zona de Brillouin ligando os chamados hot spots, ou seja, as regides do espaco reciproco onde

a superficie de Fermi intersecta a zona antiferromagnética (ver Figura 1.1(b)). Foi observado
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Isolante antiferromagnético

Metal andomalo /

PG ,,’ Liquido
de Fermi

Figura 1.1: (a) Diagrama de fases esquemético para os cupratos dopados com buracos mos-
trando as fases antiferromagnética isolante, supercondutora do tipo d,2_,2 (SC), pseudogap
(PG), metal andomalo e liquido de Fermi desses materiais. As trés primeiras fases correspon-
dem, nessa ordem, as temperaturas de transi¢ao Ty (temperatura de Néel), T. e T*. As linhas
tracejadas na figura indicam regides de crossover e o pequeno circulo preto indica um suposto
ponto critico quantico p. que pode existir no interior do domo supercondutor. (b) Represen-
tagao esquematica da superficie de Fermi (bordas da superficie em amarelo) dos cupratos para
a fase de liquido de Fermi com as linhas tracejadas representando a zona antiferromagnética.
Na fase de pseudogap, a superficie de Fermi entre os hot spots (circulos pretos numerados de
1 a 8) e os pontos antinodais (circulos vermelhos) é destruida. Por sua vez, as modulagoes de
carga no interior do pseudogap ocorrem para os vetores de onda (Qo,0) e (0,Qp). (c¢) Orbitais
do cobre (Cu) e oxigénio (O) na célula unitaria de CuO, para os cupratos. (d) Esquema de
fluxo das correntes de loop na célula unitaria de CuOq para a fase ©;;. Os simbolos (©) e (®)
indicam o sentido do campo magnético gerado por essas correntes.

também que essa ordem de carga possui fator de forma com simetria d,2_,» — a mesma simetria
do parametro de ordem supercondutor nesses materiais — e que essas flutuagoes se tornam de
longo alcance quando o sistema ¢ submetido a campos magnéticos acima de um valor critico.

Nesse tltimo caso, a propria superficie de Fermi se torna reconstruida, com a substituicao dos

arcos fermionicos abertos por pockets de elétrons [7].
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Além da ja mencionada ordem de carga, um outro tipo de quebra espontanea de si-
metria presente na regiao do pseudogap foi detectado por meio de experimentos de difracao de
néutrons polarizados |8, 9]. Esse tipo de ordem, presente em diversas familias de cupratos, gera
pequenos dominios magnéticos nos planos de Cu-O localizados na célula unitaria formada por
esses atomos. A sua temperatura de transicao em funcao da dopagem segue o mesmo perfil
de T™ no diagrama de fases para os cupratos, convergindo supostamente para um ponto critico
quantico no interior do domo supercondutor. Uma outra caracteristica dessa ordem magnética é
que ela viola a simetria C4 de rotagoes de 7/2 ao passo que preserva a simetria de translagao, ou
seja, o vetor de onda das suas modulacgoes é nulo. De um ponto de vista tedrico, esses resultados
experimentais podem ser explicados através de um modelo efetivo de trés bandas descrevendo
as interagoes entre férmions localizados nos orbitais do Cu (3d,2_,2) e do O (2p, e 2p,) (ver
Figura 1.1(c)), que viola a simetria discreta Z, de reversao temporal além da simetria Cy [10].
Nesse esquema, os pequenos dominios magnéticos observados para temperaturas logo abaixo
de T™ sao decorrentes possivelmente da formacao de correntes elétricas estacionarias fluindo
na célula unitaria de CuOy de acordo com o padrao mostrado na Figura 1.1(d), conhecido na
literatura como fase de correntes de loop do tipo O;; (CL-Oy). O efeito da quebra da simetria
de reversao temporal e de quiralidade para temperaturas muito proximas de 7™ é também con-
firmado por medidas do efeito Kerr feitas por Kapitulnik e colaboradores [11]. Embora a fase
de CL-O©;; possa representar um novo estado quantico em sistemas fortemente correlacionados
como os cupratos, somente as flutuacoes do seu parametro de ordem, contudo, sao incapazes
de descrever completamente toda a fenomenologia da fase de pseudogap. Isso porque elas nao
produzem um espectro de excitagoes eletronicas com uma superficie de Fermi composta por
arcos desconectados, como ¢ observado experimentalmente para o estado de pseudogap.

Com o aumento da dopagem além de um certo valor critico, a temperatura critica
supercondutora tende a diminuir até se anular completamente na chamada regiao superdopada
do diagrama de fases. A partir desse ponto, o sistema se comporta como um sistema metélico,

cujas funcoes espectrais possuem polos simples do tipo quasiparticulas bem-definidas em baixas
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energias em conformidade, portanto, com as caracteristicas de um liquido de Fermi. De fato,
experimentos de oscilacoes quanticas mostram que, nesse regime, o sistema exibe uma grande
superficie de Fermi, sem a presenca de gaps mesmo na regiao antinodal. Entre as fases de
pseudogap e liquido de Fermi e para temperaturas acima de 7., ocorre uma das fases mais
exoticas do diagrama de fases dos cupratos. A fase de metal anomalo, como é conhecida,
é caracterizada por propriedades fisicas andmalas nao condizentes com os esquemas teodricos
existentes. Entre elas, destaca-se o comportamento linear da resistividade e a variacao do
coeficiente Hall com a temperatura. Medidas experimentais das funcoes espectrais mostram
que elas possuem singularidades do tipo linha de corte ao invés de polos simples, o que implica
na auséncia de quasiparticulas fermionicas bem-definidas presentes em baixas energias. Por
outro lado, esses resultados sao descritos, fenomenologicamente, pela chamada teoria do liquido
de Fermi marginal proposta por Varma e colaboradores logo apo6s a descoberta dos cupratos
supercondutores [12]. Ela postula que os férmions, na fase de metal anomalo, podem se acoplar a
um campo bosonico continuo com um espectro de excitacao linear em T" para frequéncias w < T
e constante para w > T. O sucesso dessa teoria levou a proposta da descricao do diagrama
de fases dos cupratos em termos de um possivel estado de criticalidade quantica, supondo,
portanto, a existéncia de um ponto critico quantico p. no interior do domo supercondutor para
algum valor de dopagem ou pressao. A fase ordenada — com quebra espontanea de simetria
— do lado esquerdo desse ponto critico corresponderia a fase de pseudogap, enquanto a fase
desordenada do lado direito descreveria a fase de liquido de Fermi. As flutuagoes de um possivel
parametro de ordem ligado a esse ponto critico dariam origem & fase supercondutora do tipo
dg2_,2 com o seu domo caracteristico assim como a todas as propriedades anomalas da fase de
metal anomalo. Experimentos de oscilagoes quanticas e efeito Kerr sugerem que as linhas de
transicao ligadas as instabilidades do pseudogap terminem realmente em um ponto critico no

interior do domo supercondutor [11, 13].
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1.2 Aspectos tedricos dos varios tipos de quebras esponta-
neas de simetria nos cupratos supercondutores

Entre as abordagens tedricas para os cupratos, uma ideia largamente difundida para a
explicacao da sua rica fenomenologia de fases eletronicas considera excitacoes coletivas antifer-
romagnéticas intermediando a interagao atrativa entre os elétrons de conducao nesses materiais.
Isso se deve, principalmente, & proximidade existente entre as fases antiferromagnética e super-
condutora. Dentro desse contexto, um importante passo para a descri¢ao de sistemas fortemente
interagentes bidimensionais, como é o caso dos cupratos, veio com a formulacao por Abanov e
Chubukov do modelo de spin-férmion [14, 15, 16]. Nesse modelo, a parte interagente da agao
fermidnica é desacoplada através de uma transformada de Hubbard-Stratonovich e somente os
campos fermionicos de altas energias sao integrados na derivacao da teoria de baixa energia.
Essa teoria efetiva, por sua vez, descreve o acoplamento das excitacoes fermidnicas localizadas
em arcos proximos aos hot spots com um campo bosonico ¢(r) das flutuages antiferromag-
néticas de onda de densidade de spin (ODS), cujo vetor de onda é dado por Q = (m, 7). As
propriedades de baixa energia desse modelo foram investigadas, primeiramente, através do mé-
todo de grupo de renormalizacao com a inclusao de flutuagoes quanticas de um loop para uma
dispersao fermionica linear em torno dos hot spots [14|. Na vizinhang¢a do ponto critico antifer-
romagnético, a anélise desse modelo por meio desse método mostrou que a superficie de Fermi
sofre forte renormalizacao devido as flutuagoes antiferromagnéticas, tornando-se perpendicular
ao vetor Q = (m,7) na regiao dos hot spots. Nessas regioes, observa-se também que as exci-
tacoes do tipo quasiparticulas fermionicas podem se tornar incoerentes, implicando assim na
quebra do comportamento de liquido de Fermi.

Mais recentemente, Metlitski e Sachdev [17, 18] analisaram as propriedades de baixa
energia do modelo de spin-férmion em duas dimensoes do ponto de vista do grupo de renorma-
lizacao com respeito a inclusao de flutuagoes quanticas até dois loops. Eles confirmaram que a

teoria para a transicdo entre um metal normal e o estado de ODS flui para forte acoplamento
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com a quebra do comportamento de liquido de Fermi nos hot spots. Proximo ao ponto critico
antiferromagnético do modelo, eles também mostraram que as flutuagoes supercondutoras com

pares de Cooper do tipo singleto e simetria d,2 juntamente com as flutuacoes de carga com

,yQ,

fator de forma d,2_,2 e vetor de onda Q = (Qo, Qo) na diagonal da zona de Brillouin, sao pro-

—y
movidas pelas flutuacoes antiferromagnéticas e se tornam degeneradas energeticamente. Em
uma generalizagao desses resultados, Efetov et al. [19] mostraram que o modelo de spin-férmion
proximo a regiao de criticalidade é devidamente descrito em termos de uma fase emaranhada
com parametro de ordem SU(2) envolvendo a ordem supercondutora (SC) e a referida ordem de
carga que é, por eles, denominada onda de densidade quadrupolar (ODQ). A inclusdo de flutu-
acoes quanticas em torno da teoria de campo médio mostra que esse sistema pode ser descrito
em termos de um modelo efetivo bidimensional do tipo sigma nao-linear. A ordem emaranhada
SC/ODQ ocorreria para temperaturas elevadas onde flutuagoes térmicas destruiriam qualquer
tipo de ordenamento de longo alcance. No regime de temperaturas inferiores a T, efeitos de
curvatura da superficie de Fermi destruiriam a degenerescéncia entre as ordens SC e ODQ e
a instabilidade SC seria promovida. O diagrama de fase nas varidveis de campo magnético e
temperatura derivado para esse modelo [20] revelou estar de acordo com os resultados experi-
mentais obtidos por medidas de velocidade do som para o composto YBay,CusO, [21]. Além
disso, esse modelo ainda prevé o aparecimento de um outra instabilidade de carga com vetor
de onda ligando os pontos antinodais mais proximos devido a uma interagao atrativa entre as
excitacoes elementares mediada por flutuagoes supercondutoras [22].

A instabilidade ODQ foi também prevista por um modelo fermiénico bidimensional com
termos de interagao quarticos entre os férmions, em analogia ao modelo de Hubbard |23, 24|. Em
adicao a esse fato, o modelo também supoe uma dispersao fermionica linear nos hot spots assim
como leva em conta os possiveis acoplamentos entre as excitagoes elementares nessas regioes.
Para o regime de acoplamento fraco a médio, a transicao de fase quantica entre a fase de liquido
de Fermi e o estado ODS foi estudada considerando a presenca de flutuacoes quanticas, até a

ordem dois loops, nos acoplamentos e na auto-energia fermionica. Proximo ao ponto critico
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antiferromagnético, observa-se, por meio de uma analise de grupo de renormalizacao até dois
loops, que todos os acoplamentos do modelo fluem para pontos fixos finitos no limite do infra-
vermelho, com a superficie de Fermi se tornando perpendicular, nos hot spots, ao vetor de
onda antiferromagnético Q = (w, ) [25], assim como ja havia sido observado para o modelo de
spin-férmion. Em decorréncia dessas fortes flutuacoes antiferromagnéticas, o sistema passa a se
comportar como um liquido de nao-Fermi nas regioes dos hot spots com as fungoes de correlagao
exibindo a presenca de singularidades do tipo linha de corte e o peso da quasiparticula fluindo
para zero em baixas energias. Um outro efeito observado para esse modelo é a ocorréncia de
uma igualdade dos expoentes criticos associados as ordens SC e OD(Q na regiao de energia
proxima ao ponto fixo de infra-vermelho do sistema. Como resultado, existe também uma
simetria de pseudospin SU(2) emergente de uma forma semelhante a que foi obtida para o
modelo de spin-férmion [19].

Embora a fase ODQ tenha sido prevista por diferentes modelos bidimensionais como
uma caracteristica do diagrama de fase eletronico dos cupratos, até o presente momento ela
nao foi detectada por nenhum dos aparatos experimentais existentes. Uma possivel explicacao
para isso estd relacionada a natureza de fraco acoplamento das interacdes geradoras dessa
instabilidade que, evidentemente, contrasta com a fisica de forte acoplamento exibida pelos
cupratos. De fato, refinamentos da teoria de flutuacoes antiferromagnéticas para a regiao de
acoplamentos moderados a fortes mostram que a ordem de carga (OC) com vetor de onda
(£Q0,0) e (0,£Q0) ligando os hot spots na diregao dos eixos principais da zona de Brillouin e

fator de forma d,2_,2 se torna a mais relevante quando comparada a ordem ODQ [25, 26, 27].

-y
Além disso, juntamente com a instabilidade particula-buraco OC, o sistema também se torna
instavel a um outro tipo de ordem supercondutora, denominada onda de densidade de pares
(ODP), com fator de forma d,2_,2 e vetor de onda do centro de massa do par de Cooper finito.
De acordo com os resultados das referéncias |25, 26, 27|, ambas as ordens OC e ODP possuem

o mesmo tipo de emaranhamento — com uma simetria de pseudospin emergente — exibido pelo

modelo de spin-férmion e o modelo de hot spots fermionico.
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Em um outro trabalho publicado recentemente [28], analisamos a presenca das ins-
tabilidades ODQ e CL-©;; em um modelo efetivo de trés bandas relevante para os cupratos.
Em termos gerais, essa teoria ¢ construida desacoplando as interacoes repulsivas nos orbitais
do Cu-Cu e Cu-O através de uma transformada de Hubbard-Stratonovich, que leva, por sua
vez, & definicao dos parametros de ordem para as respectivas fases. A solucao das equacoes
auto-consistentes dos parametros de ordem para ODQ e CL-O/;, considerando os valores expe-
rimentais esperados para as interacoes do modelo, mostra que essas duas fases tendem a nao
coexistir na regiao préxima ao ponto critico antiferromagnético do sistema. De acordo com as
conclusoes desse trabalho, isso seria possivelmente uma justificativa para o fato de nenhuma
modulacao de carga ter sido observada com o vetor de onda na direcao da diagonal da zona de
Brillouin. Além disso, a intensidade do momento magnético gerado pelo padrao ©;; de corren-
tes na célula unitiria de CuQO4 e calculado usando esse modelo mostrou estar em bom acordo
com os resultados experimentais de difracdo de néutrons [8]. Recentemente, uma generalizacdo
do modelo de trés bandas [29|, para o caso em que ordem ODP/OC se manifesta, mostrou
que a fase de CL-Oj; coexiste, ao menos ao nivel de campo médio, apenas para modulacoes
supercondutoras e de carga com vetores de onda em ambas as direcoes dos eixos principais da
zona de Brillouin, ou seja, ODP/OC bidirecionais. Para o regime superdopado do diagrama de
fase dos cupratos onde as linhas de transicao para flutuagoes de carga e de quebra de reversao
temporal convergem para um suposto ponto critico quantico dentro do domo supercondutor,
experimentos de difragao de raio-X em cupratos da familia YBCO foram interpretados em

termos de uma fase OC bidirecional, o que concorda com os nossos resultados [30].

1.3 Consideracoes sobre a estrutura desta tese

Nesta secao, explicamos, de forma geral, os temas tratados e a estrutura dos capitulos
seguintes que compoem esta tese de doutorado.
No Capitulo 2, definimos de forma precisa o modelo bidimensional fermionico de hot

spots através dos possiveis processos de interacao que possam ocorrer nesse sistema. Em se-
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guida, mostramos que certas fungoes de correlacao do modelo apresentam divergéncias logarit-
micas no regime de baixa energia. Para eliminar essas nao-analiticidades, seguimos a metodolo-
gia do grupo de renormalizacao de teoria de campos e incluimos no modelo termos de flutuagao
quantica até a ordem de dois loops. Através desse procedimento, derivamos implicacoes sobre
as propriedades fisicas do sistema no limite de grandes distancias e longas escalas temporais.
Entre essas propriedades, destacamos a renormalizacao da superficie de Fermi, o comporta-
mento do tipo lei de poténcia da densidade de estados e a quebra do comportamento do tipo
liquido de Fermi nas regioes proximas ao hot spots do modelo. Além disso, apresentamos um
estudo sistematico das possiveis instabilidades do estado normal que aparecem na escala de
baixa energia. Nessa situacao, identificamos diversos tipos de ordens emaranhadas de curto
alcance, que aparecem na regiao proxima ao ponto fixo nao trivial do modelo em decorréncia
de uma simetria de pseudospin envolvendo pares de hot spots conectados pelo vetor de onda
antiferromagnético.

No Capitulo 3, comecamos a nossa discussao introduzindo o modelo de trés bandas
(ou modelo de Emery), que descreve as interagoes do tipo de Hubbard entre as excitagoes fer-
midnicas em um sistema com estrutura orbital semelhante a dos cupratos supercondutores no
regime subdopado. Em seguida, construimos uma teoria efetiva de baixa energia para o modelo
que descreve a competicao entre a fase de corrente de loop do tipo Oy, que é observada expe-
rimentalmente, com a ordem de carga onda de densidade quadrupolar. Através da analise dos
resultados de campo médio para os parametros de ordem dessas fases, fornecemos argumentos
para justificar a aparente contradicao entre teoria e experimento no que se refere a4 auséncia
de modulagoes de carga com vetor de onda na direcao da diagonal da zona de Brillouin para a
fase de pseudogap nos cupratos supercondutores.

No Capitulo 4, descrevemos o efeito da fase de corrente de loop do tipo ©O;; na fase

emaranhada com simetria d,2_,2 envolvendo as instabilidades onda de densidade de pares e

-y
ordem de carga unidirecionais e bidirecionais, a partir de um modelo efetivo de trés bandas

descrito no Capitulo 3 desta tese. Mostramos entao que os resultados decorrentes dessa ané-
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lise concordam, ao menos qualitativamente, com dados experimentais que descrevem quebras
espontaneas de simetria na regiao interna da fase de pseudogap dos cupratos supercondutores.

Finalmente, no Capitulo 5, apresentamos as nossas conclusoes sobre os resultados apre-
sentados nos capitulos anteriores e descrevemos as nossas perspectivas para trabalhos futuros.

Antes de finalizar esta se¢ao, devemos esclarecer algumas questoes referentes a metodo-
logia empregada para a derivagao dos nossos resultados. Basicamente, utilizamos os conceitos e
ferramentas teéricas das disciplinas de estado sélido, teoria de muitos corpos e teoria quantica
de campos, com énfase nas secoes de derivacao de teorias efetivas para sistemas fermionicos
via transformada de Hubbard-Stratonovich e emprego do método de grupo de renormalizacao.
Essa metodologia nao ¢ revisada nesta tese e, portanto, fica a cargo do leitor preencher os requi-
sitos necessarios para a leitura e compreensao dos temas tratados aqui. Nesse sentido, os livros
textos que podem ajudar de alguma forma, na opinido do autor, sao apresentados a seguir. No
caso de estado sélido, os livros indicados sao os de Ashcroft & Mermin [31], Kittel [32] e Mahan
[33]. Ja no caso de teoria de muitos corpos, os livros sugeridos sao os de Abrikosov et al. [34],
Mahan [35] e Fetter & Walecka |36]. Por fim, no caso de teoria quantica de campos, os livros
recomendados sao os de Ryder [37], Peskin & Schroeder [38], Zee [39], Altland & Simons [40] e
Fradkin [41], onde essas duas tltimas referéncias tratam da aplicagdo de algumas ferramentas

de teoria quantica de campos na analise de sistemas de fisica da matéria condensada.



Capitulo 2

Liquido de nao-Fermi em um modelo
fermionico bidimensional de hot spots

Images of the world are renormalization group fized points.

David Mumford

A descoberta de estados quénticos exoticos em sistemas fortemente correlacionados de
baixa dimensionalidade, como os cupratos supercondutores, e o consequente desenvolvimento
de métodos tedricos e experimentais para a caracterizagdo de tais sistemas [5] revolucionou
o estudo das chamadas transicoes de fase quanticas [42, 43]. As primeiras tentativas para a
compreensao das propriedades fisicas de sistemas eletronicos interagentes, na vizinhanca de um
ponto critico quantico, iniciaram ja na década de 1970 com o trabalho de Hertz [44]. Ele estudou
a transicao de fase entre um liquido de Fermi e um estado do tipo onda de densidade de spin
(ODS), derivando uma agao efetiva para o parametro de ordem ODS por meio da integragao
dos graus de liberdade das excitacdes fermidnicas na vizinhanca da superficie de Fermi. Os
seus resultados foram, posteriormente, estendidos por Millis [45], que considerou o efeito de
flutuagoes térmicas em torno do ponto critico quantico do sistema. Contudo, uma analise
subsequente da teoria de Hertz feita por Abanov e Chubukov [14, 16] mostrou que, embora
as suas conclusoes estejam basicamente corretas em dimensao d = 3, ela falha completamente
na descricao das propriedades fisicas de sistemas com dimensdao d = 2. A razdo para isso é

que a superficie de Fermi, nesse caso em particular, sofre forte renormalizagao induzida pelos
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modos bosonicos ODS, o que inviabiliza a integracao dos graus de liberdade fermionicos de
baixa energia na vizinhanca da superficie de Fermi do modelo para a derivacao de uma teoria
efetiva.

Para solucionar isso, Abanov et al. [14, 15] propuseram a descri¢ao de sistemas ele-
tronicos bidimensionais em termos do modelo de spin-férmion, que leva em consideracao o
acoplamento dos modos bosonicos ODS com as regides da superficie de Fermi conectadas pelo
vetor de onda do ordenamento antiferromagnético Q = (m, ), ou seja, os hot spots. Através
de uma anélise de grupo de renormalizacao de um loop para esse modelo, eles mostraram que
a velocidade de Fermi nos hot spots sofre forte renormalizacao quando o sistema se aproxima
do seu ponto fixo antiferromagnético, levando, por sua vez, a quebra do comportamento do
tipo liquido de Fermi no sistema. Esses resultados foram confirmados, por meio da inclusao
de flutuagoes quanticas da ordem de dois loops na analise de grupo de renormalizagao, em um
trabalho de Metlitski e Sachdev [17], que mostrou ainda a presenga no modelo de uma ordem

emaranhada emergente com simetria d,2_,2» relacionando as fases supercondutora do tipo sin-

Y
gleto e onda de densidade de carga com vetor de onda Q = (Qo, Qo) na diregao da diagonal da
zona de Brillouin.

Em contraste, analisamos, neste capitulo, as propriedades de baixa energia de uma
versao puramente fermionica do modelo de spin-férmion de Abanov e Chubukov, que foi intro-
duzida na literatura por Furukawa e Rice [46]. Esse modelo descreve as interagoes relevantes
entre os graus de liberdade do sistema localizados nas regioes do espaco reciproco em torno dos
hot spots. A nossa andlise aqui se restringe ao regime de altas temperatura, que leva portanto
a linearizacao do espectro de excitagao do modelo nos hot spots. Tomando isso como ponto de
partida, mostramos que o modelo possui divergéncias logaritmicas em um [oop nas chamadas
funcoes vértices irredutiveis no regime infra-vermelho do sistema. Em seguida, implementamos
a metodologia do grupo de renormalizacao de teoria de campos na aproximagao de um loop

para os acoplamentos do modelo. A solucao das equacdes de grupo de renormalizacdo mostra

que as interacoes do modelo flui, em geral, para o regime de forte acoplamento. Devido a isso,
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introduzimos correcoes quanticas de dois loops para a auto-energia e para as fungoes vértices
do modelo e derivamos entao as equacoes de grupo de renormalizagao para os acoplamentos
na aproximacao de dois loops. Como consequéncia, obtemos que a componente da velocidade
de Fermi nos hot spots tangente a superficie de Fermi sofre forte renormalizacao e verificamos
também que os acoplamentos fluem para um ponto fixo nao trivial no limite de baixa energia,
para condi¢oes iniciais definidas pelo modelo de Hubbard [35, 41]. Esses resultados sugerem que
esse modelo fermiénico de hot spots nao possui quasiparticulas fermionicas bem definidas na
regiao proxima aos hot spots, o que demonstra o comportamento do tipo liquido de nao-Fermi
para o sistema. Além disso, resolvemos a equacao de Callan-Symanzik para a funcao de Green
de uma particula na aproximacao de dois loops, calculamos a expressao para a densidade de
estados nos hot spots, e derivamos as equacoes de grupo de renormalizacao para os parametros
de ordem dos diversos tipos de instabilidades que podem, eventualmente, ocorrer no modelo.
Através disso, identificamos um tipo de simetria emergente no sistema, conhecida como simetria
de pseudospin [17, 18], que leva ao aparecimento de ordens emaranhadas na regiao proxima ao
ponto fixo nao trivial do modelo com o fator de forma do seu parametro de ordem possuindo
simetria SU(2). Por fim, o calculo das susceptibilidades de carga e spin uniformes sugere que as
excitacoes fermionicas nas regioes adjacentes aos hot spots adquirem um gap de carga e spin.
Isso pode, por sua vez, ser interpretado em termos da reconstrucao da superficie de Fermi, que
pode levar a formacao de arcos de Fermi ou pockets eletronicos.

Apresentamos também uma comparacao qualitativa entre a fisica exibida pelo modelo
fermionico de hot spots e a fenomenologia do estado de pseudogap dos cupratos superconduto-
res, que, de acordo com resultados experimentais recentes, ¢ caracterizado pela emergéncia de
diversas ordens eletronicas de curto alcance [5, 7]. A maioria dos nossos resultados encontra-se

publicada nos trabalhos das referéncias [23, 24, 25| .

2.1 O modelo fermidnico bidimensional de hot spots

Seja um sistema bidimensional formado por particulas fermionicas interagentes em uma
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rede quadratica definido pela Hamiltoniana do modelo de Hubbard [35, 41|, cuja expressao é
dada por

H = Z& )+ U Z d(ky + ko — k3 — k4)cT(k4)c¢(k3)ci(kz)q(kl) (2.1)

K1, K4

Aqui ¢l (k) e c,(k) sdo, respectivamente, os usuais operadores de criacdo e aniquilagdo de
férmions com momento k e projecoes de spin o =1, ], sendo U a interacao repulsiva quartica
entre estados eletronicos. Supondo a existéncia dos termos de interacdo t e t’ entre primeiros
e segundos vizinhos, adotaremos (k) = —2t[cos(k,) + cos(k,)] — 4t cos(k,) cos(k,) — p para a
dispersao do modelo, com p correspondendo ao potencial quimico. Para valores de interacao
t' < 0, a dispersao £(k) gera uma superficie de Fermi semelhante & dos cupratos supercondutores
na fase de liquido de Fermi, como esquematizado na Figura 2.1.

Tendo em vista o estudo das propriedades de baixa energia do modelo induzidas por
flutuagoes antiferromagnéticas com vetor de onda Q = (7w, ), nds consideraremos aqui apenas
as propriedades fisicas dos graus de liberdade do modelo em torno dos pontos da superficie de
Fermi conectados diretamente por Q. Esses pontos, em questao, sao chamados na literatura de
hot spots e para a superficie de Fermi semelhante & dos cupratos supercondutores correspon-
dem a um total de oito pontos. Além disso, usaremos os campos fermionicos de Grassmann
(zﬂ}ja,w@,g) com { = 1,...,8 para representar os operadores fermionicos da Hamiltoniana na
Eq. (2.1). Por fim, aproximaremos a dispersao do modelo nos hot spots por sua forma linear
&(k) = vy -k, onde vy, = ka(k)‘k ¢ a velocidade de Fermi para o hot spot com indice ¢. O

=k,

sistema pode entao ser descrito em termos da seguinte densidade Lagrangiana
8
L] = "] (10 — &(—iV)) e — Hin, (2.2)
=1

onde agora os campos fermiénicos wgg = 1/J}U(r,t) sao funcoes da posicao r e do tempo t.
A Hamiltoniana H;,; descreve as vérias interacoes entre os graus de liberdade nos hot spots
(veja a Figura 2.2) e é definida em fungdo de trés outras Hamiltonianas, ou seja, Hix =

H{)

e T 'Hmt + 'Hmt A Hamiltoniana H descreve apenas as assim chamadas interacoes gi, go,
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AN

0 o} *

v}

(a)

Figura 2.1: (a) Zona de Brillouin da rede quadrética com a superficie de Fermi (contorno da
area em amarelo) para o modelo de Hubbard gerada pela dispersao (k) com interagbes en-
tre primeiros e segundos vizinhos. De acordo com medidas experimentais de espectroscopia de
fotoemissao, essa superficie de Fermi é a mesma dos cupratos supercondutores no regime super-
dopado. (b) Superficie de Fermi do modelo fermiénico bidimensional truncada nos chamados
hot spots, que sao representados pelos circulos escuros. Esses pontos sao aqui definidos como a
intersec¢ao da superficie de Fermi com a zona antiferromagnética (quadrado com linhas trace-
jadas), sendo os mesmos conectados pelo vetor de de onda Q = (7, 7). Os graus de liberdade
fermionicos nos oito hot spots sao representados, na figura, pelos campos de Grassmann 1,
com ¢ =1,...,8 e projecao de spin o =T, ..

G1es G2cy G1z € gor €ntre os férmions dos quartetos £ =1,...,4o0uf =5,...,8, sendo representada

por

1
M = g1 (0] 0h 1 oo + UL oL o + UL 0L s o6+ U T s ertrs)

G R A S PR ) R S S S 1 T /e N

+ gre(W] 0L o3 YLD s atae + U U s 0. + L UL s 0 o)
T } 1 t } t t t

+ 92c(¢1,0¢3,0/¢3,o—’¢1,a + w4,0¢270’¢270/¢470 + ¢5,0¢7,g’¢7,0’¢5,0 + ¢8,U¢670’¢6,0’,¢8,0’)
T T T T

+ 911(1#1,01/1370/1?4,0@2,0 + ¢5,0w7,a/w8,0’¢6,0 + C-C-)

t 922 (wi,aw;,a’wzaa/w&a + ¢g70w;a’w670/w8,0 + C'C')‘ (23)
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J& os processos de interacao que violam o momento da rede por um vetor de onda da rede
reciproca, conhecidos como interacoes do tipo Umklapp e designadas aqui por gs, 93¢, 93u, G3us

93w, 93z € g3p, correspondem a Hamiltoniana Hmt, que é definida para o presente modelo como

Hn?t) = (wlgwlaw%ﬂha +w4aw4aw30 3.6 +w50¢5a¢60w60 +wsg%gw7a 7 5+ c.c.)
ggt(wlowwwﬁaww+w5gw30w4a¢6a+w30w70,¢80wgw?mlawzgwsa tec)
+ 22 ] 0l s o tine + VL 0] o0 tis0 + U] WL o tae + UL 0] ot + )
g3v(¢1a¢50¢20¢60 +¢8a¢4a ¢70¢3o +¢2a¢80¢10¢7o +¢5a¢30 ¢60¢4g —I—CC)
+ B} ] o roine + U] pbraing + U)ot o Ahsase + U0 s + cc)
+ gsx(%,g%,w%,a/%,a + w5,aw8,a’¢6,a’w7,a +ec.c.)
+ 93p(¢1,0¢ig’¢3,a'¢2,a + 1@;,0@@;0/%,0/%,0 +c.c.). (2.4)
Por fim, a terceira Hamiltoniana 7-[ descreve as diferentes interagoes g1, g1s € gy entre os

graus de liberdade dos quartetos £ =1,...,4e ¢ =05,...,8 de hot spots. De acordo com a nossa

notacao, essa Hamiltoniana pode ser escrita como

Hl(nt - (¢80’¢60’ 77020 ¢40‘ + @/Jgg%[,/%b?a 77ZJ5U +¢20¢4g’w60 1/]80 +¢7077Z)5g 1/]10 2/)30 +c. C)
+ 915(¢1,o¢3,0/¢8,a’@/}6,a + ol L o othae + )
+ gll(¢1r,ow;a/w6:0/w8ﬂ + wg,aw;,a’w‘lﬂ'djlg + C'C')' (25)

Com respeito as simetrias do modelo fermionico de hot spots, a Lagrangiana L[y, 1] é
claramente invariante por uma transformacao global dos campos fermionicos pelo grupo U(1)
que, em termos fisicos, implica na conservacao de carga no sistema. Além disso, o sistema
possui invariancia por rotacado dos spins pelo grupo SU(2), rotagbes do espago reciproco por
angulos de 7/2 (ou simetria Cy), reflexao através das diagonais da zona de Brillouin e também
invariancia por simetria de reversao temporal Z,.

Os termos g; (i = 1,2, 1¢, 2¢, 1z, 22, 3, 3t, 3u, 3v, 3w, 3p, 3z, 1r, 1s, 11), que aparecem nas
Hamiltonianas definidas nas Eqs. (2.3)—(2.5) e indicados esquematicamente na Figura 2.2, sdo

conhecidos como acoplamentos nus da teoria L[, 1)] e representam os processos de interacio
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g1

Figura 2.2: Representagao, utilizando a notacao de g-ologia, das interacoes relevantes para o
modelo fermionico bidimensional de hot spots, definido através da teoria de campos L[, 1] na
Eq. (2.2). Na nossa notagdo, os processos correspondentes a intera¢io gis sao representados
por setas continuas, enquanto aqueles relacionados & interacao gy; sao definidos em termos de
setas tracejadas.

microscopicos relevantes do nosso modelo fermionico de hot spots. Ao se tentar usar teoria
de perturbacao para se calcular as diversas quantidades fisicas do modelo, como por exemplo
as fungoes de correlagao, utilizando a Lagrangiana na Eq. (2.2) para os acoplamentos nus g;,
verifica-se que essas quantidades fisicas apresentam certas divergéncias logaritmicas (ou nao-
analiticidades) no limite de baixa energia do sistema, que nao sao condizentes com o que é
medido experimentalmente. De acordo com a metodologia do grupo de renormalizacao, tais
divergéncias logaritmicas podem ser possivelmente eliminadas do modelo regularizando a teoria
por meio de um cut-off e, em seguida, redefinindo os seus parametros em termos de quantidades

fisicas acessiveis experimentalmente. Nas secoes seguintes deste capitulo, explicaremos de forma
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mais detalhada como empregar essa metodologia para descrever as propriedades fisicas do

modelo fermionico bidimensional definido pelas Eqs. (2.2)-(2.5).

2.2 Fluxo de grupo de renormalizacao na aproximacao de
um loop

A Lagrangiana L[1f, 1] na Eq. (2.2) é o ponto de partida para se calcular as chamadas
correcoes aos vértices induzidas no sistema por flutuacoes quanticas. Uma vez que o objetivo
desta secao consiste em derivar as propriedades do modelo fermidnico de hot spots por meio
da aplicagao do método de grupo de renormalizagao na aproximacao de um [oop, vamos en-
tao calcular até segunda ordem, nos acoplamentos g;, a funcao vértice irredutivel de quatro
pontos FEA‘)({kj, ko;}) (7 =1,...,4) para cada um dos canais do modelo, representados esque-
maticamente na Figura 2.2. Como consequéncia disso, dois tipos de estruturas, conhecidas na
literatura como bolhas de polarizagao particula-buraco e particula-particula, aparecerao nos
diagramas de Feynman correspondentes. As bolhas do tipo particula-buraco sao formadas por
duas linhas fermidnicas em dire¢oes contrarias. Por outro lado, as bolhas do tipo particula-
particula possuem linhas fermidnicas com mesma orientacao. As bolhas de polarizacao sao
importantes porque definem o tipo de fase que caracteriza um determinado sistema. De fato,
bolhas do tipo particula-particula, divergentes no limite de baixa energia, estao ligadas ao apa-
recimento de uma instabilidade supercondutora, enquanto que uma instabilidade magnética é
geralmente caracterizada pela existéncia de bolhas particula-buraco divergentes.

Nesta tese, as bolhas de polarizacao particula-particula e particula-buraco sao definidas,

nessa ordem, através das seguintes expressoes

dk dkg . .

Hmé<q7 CIO) = /WZ—;ZGm(k; ko)ZGe(—k +q,—ko + CJo)a (2-6)
dk dkg . )

Xme(d, qo) = / (2n)2 Q—;ZGm(k, ko)iGe(k + q, ko + qo), (2.7)

onde k é o momento em torno dos hot spots, ko ¢ a frequéncia e Gy(k, ko) é a fungao de Green nao

interagente dos férmions 9y ,, sendo aqui definida como a transformada de Fourier do inverso
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—k+q,—ky+q k+q,k+ qo
Hmé(% QU) = Xmﬁ(cb Q(J) =
k. ko k. ki
(a) (b)

Figura 2.3: Representacdo diagraméatica das bolhas de polarizacdo particula-particula (a),
I,e(q, qo), e particula-buraco (b), Xme(d,qo), que aparecem no célculo das fungoes vértices

Fi4)({kj, ko;}) do modelo fermionico de hot spots. As linhas continuas correspondem as fungdes
de Green do modelo, as linhas onduladas as interacoes g;, e os indices £ e m referem-se a dois
dos oito hot spots presentes na superficie de Fermi do modelo.

do propagador livre da Lagrangiana L[t/ 1)]. No formalismo de temperatura nula, ela pode ser

escrita como
H(Vg : k) 4 (9(—Vg . k)
lﬂo—Vg'k+i(5 ko—V@'k—id.

Gk, ko) = (2.8)

Limitando o dominio de integracao para cada coordenada do momento ao intervalo [—k., k],
onde k. é o cut-off de momento utravioleta da teoria, as bolhas de polarizacao particula-
particula e particula-buraco entre os férmions nos hot spots £ =1 e £ = 3 possuem, respectiva-

mente, as seguintes expressoes

ke N+q—vi-q—10 Ao+ qo+vi-q+id
11 = — l 1 2.9
29, %) Z47T2UF[n< qo+Vvi-q—10 i o —Vi-q-+1 - (29)
o ke AN+qo+vi-q—10 Ao+ qo—vi-q+id
= 1 | 2.10
x31(d; q) Z4W2UF n< qo—Vi-q—16 o Qo+ Vvi-q+1 ( )

onde vp = (/vi+v: e Ag = 2vpk. € o cut-off ultravioleta na energia. No limite de baixa
energia, que corresponde a situac¢do onde max{qo, vi - q} < Ay, as duas fun¢oes definidas nas

Eqgs. (2.9) e (2.10) apresentam divergéncia logaritmica simples dada por

I51(q, g0) = —x31(q; q0) = _Z'Né()) In (max{q?,ovl . q}) ’ (2.11)

onde N(0) = k./(7%vr) é a densidade de estados para a regidao em torno dos hot spots.
Da mesma forma que acontece no calculo das bolhas de polarizacao em sistemas uni-

dimensionais [47], inicialmente no modelo fermiodnico de hot spots, apenas as bolhas formadas
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por férmions com velocidade v, na mesma direcao e sentido oposto sao divergentes no limite
de baixa energia. Por meio da aplicagao de teoria de perturbacao para a Lagrangiana na FEq.
(2.2), podemos mostrar, na aproximagao de um loop, que as tnicas funcoes vértices de quatro
pontos T’ ({kj7 ko;}) com divergéncia logaritmica do tipo exemplificado na Eq. (2.11) sdo as
que envolvem as interagoes gic, gac; Jizs 9225 93p> Y3z, Jir, G1s € gu. De fato, para essa aproxi-
macao, as funcoes F ({k ko;}) para as referidas interagdes, representadas na Figura 2.4 por

meio de diagramas de Feynman do tipo 1PI!, sao dadas por

(4) . .
Fu@ﬂ@:—wm+mew1+mwh+gmm+9i+ﬁfﬂM%Am<mwme7 >

12
. L N()
Féc)(q7 qO) = _Zg2c+7’T[g%c+g%x +g§x +g%s +g%l +29%7“ _ggp] In ma.X{QU,VF }
@B
F§4) (4, q0) = —ig1z + iN(0)[91c92: + 92c912 + (G1s + 911)g1,] In Ao (2.14)
x ) maX{qo: Vg - q}
T8, q0) = —igar + iN(0)[g1cg1x + (92¢ — 92)920 + 2015917 — G35] ]
2 (@ 40) = —igaz + IN(0)[g1cg10 + (92 = 92) 920 + 291591r — G3zg5] In InaX{QOaVP’ qa}
@w
F§4) (q C]o) = _iglr + ZN<O)[(glc + 92c)glr + (glx + 92:13)913] In AO (2 16)
A max{qo, vr - q} ’
A
N = —ig1s +iN(0)[g1e o0 o+ Go2)gir] 1 0 2.17
1s (4, 90) ig1s + iN(0)[g1c911 + g2cg1s + (912 + G2:) 91, In max{qo, vr - q} )’ (2.17)
(4) . . Ao
r = - N(0O cY1s c T T r 1 ) 2.18
1 (9, o) igu +iN(0)[g1c91s + G2cgu + (G12 + G2z)g1,] In (max{qova } q}> ( )
A
sy = —igs, — iN(0)goegay | 0 2.19
(a60) = —igsp = IN(O)gacgp In { e =03 ) (2.19)
T8 (a0, q0) = —igse + iN(0)[(201 — G2c) 50 — G1cgsp) In Ao (2.20)
x ’ P max{qo, Vi - q} ’

onde podemos perceber claramente que as funcoes vértices F§4)(q, ¢o) acima nao estdo bem
definidas no limite de baixas frequéncias e longos comprimentos de onda, ou seja, quando
max{qo, vr - q} — 0. Como um resultado, a nossa formula¢ao da teoria de perturbagio, nos
moldes apresentados até aqui, impossibilita qualquer tipo de correspondéncia com a situacao

observada experimentalmente, onde sempre se mede valores finitos para as quantidades fisicas

'Em teoria quantica de campos, o termo 1P (do inglés, “1-particle irreducible”) refere-se aos diagramas de
Feynman que nao podem ser divididos em dois diagramas distintos, cortando uma linha interna.
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ly ls
= >\/\A< + +
61 lo

Figura 2.4: Fungao vértice irredutivel F£4)({ki, koi}) (circulo cinza a esquerda da igualdade)
para os diversos tipos de interagdo do modelo fermionico de hot spots calculada usando teoria
de perturbacao até a ordem de um Joop.

nas quais estamos interessados. Para solucionar o problema das divergéncias logaritmicas que
aparecem quando se tenta acessar perturbativamente as propriedades do sistema, devemos
redefinir a nossa teoria por meio da aplicacao do método de grupo de renormalizacao de teoria
de campos |37, 38, 48|.

Em virtude de o modelo fermionico de hot spots na Eq. (2.2) representar uma teo-
ria microscopica, todos os seus pardmetros, como os acoplamentos e os campos fermionicos,
sao definidos para uma escala de energia da ordem do cut-off utravioleta Ay. Contudo, ex-
perimentalmente, o que se observa é a dindmica de baixa energia do sistema. A metodologia
do grupo de renormalizacao consiste basicamente na substituicao dos parametros do modelo
microscopico, conhecidos na literatura como parametros nus, por parametros efetivos ou re-
normalizados, definidos para uma escala de energia A que, por sua vez, corresponde a escala
de energia observada experimentalmente. Para corregoes no modelo até a ordem de um loop,

somente os acoplamentos g; devem ser modificados. Dessa forma, fazemos a redefinicao?

9i = N7 0)[gir(A) + Agir(A)], (2.21)

onde g;g(A) é o acoplamento renormalizado do modelo e Ag;r(A) é o contra-termo correspon-

?A expressao na Eq. (2.21) constitui o que se chama de hipotese de renormalizabilidade [49]. Ela afirma que
a reparametrizagao da teoria L[y, 1] em termos das quantidades fisicas g;r(A) é suficiente para eliminar todas
as singularidades logaritmicas que aparecem no célculo perturbativo das fun¢des de correlagdo de um modelo.
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Figura 2.5: Func¢ao vértice renormalizada Ff”(4) ({ki, ko; }) (circulo cinza & esquerda da igualdade)
para os diversos canais de interacao do modelo fermionico de hot spots calculada usando teoria
de perturbagao renormalizada até a ordem de um loop. O tiltimo diagrama representa os
contra-termos —iAg;r da teoria.

dente, que deve ser calculado a cada ordem em teoria de perturbacao. Inserindo a a expressao
acima para os acoplamentos g; na Lagrangiana L[¢, 1], definida na Eq. (2.2), obtemos entdo
a teoria renormalizada Lg[1), 1] para o modelo fermionico de hot spots na aproximacgao de um
loop.

Como préximo passo, devemos em seguida calcular as fungoes vértices Ff(4)({ki, koi})
para os acoplamentos renormalizados g;r em Lg[1),]. Esse célculo é semelhante ao efetuado
anteriormente para I'Y({k;, ko;}), ou seja, os diagramas de Feynman que aparecem sio os
mesmos, com a excegao de um tunico diagrama que é devido ao contra-termo (veja a Figura

2.5). Dessa forma, chegamos ao resultado

Fi(4)(q7 Qo) = —igicr + Z'[Q%CR + G12r92:R + 91sRIUR T Q%TR + gng — 93pRY32R)

Ao
% In — iAgLR, 2.92
(maX{QO,VF q}> J1cR ( )

R(4 . (2
FQC( )((L Q) = —igacr + 5[9%01{ + Grer + 9our + Gisr + 9n + 2051 — gng}
Ao
« In N 2.23

(maX{qO, Vp - q}) Gaelt (2:23)
. . A

Fﬂ4)(q, Q) = —iG1zr + 1[G1cRG2R + G2crRG12R + (G15R + GuR)G1rR] IN ( 0 >

maX{Qm Vp - Q}

— Z.Aglny <224)
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FR( )(q, Q) = —igaxr + U[91crRG12R + (G2crR — G2R)G2xR + 2915891+ R — G32RY3R)

Ay
1 TN - 2.25
X n<max{q0,VF'Q}) 1AaG2:R ( )

. . A
FRM)(Q; q) = =191,k + i[(91cr + 92¢r) 917k + (9128 + 920r)G15R] IN ( . )
maX{Qm Vg - 01}
- Z‘Ager? (2 26
FR(4)(q, Q) = —ig1sr + i[G1cr9UR + G2crG15R + (G128 + G22R)G1rR) I ( )
max{qo, vr-q}
- iAngR7 (2 27
FRM)(Q; Q) = —igur + i[g1cr915R + G2crGUR + (G128 + G22R)G1rR) I (
max{qg, ve-q}
— i1Agur, (2.28)
FR(4)(q Q) = —ig3pr — ig2crYapr In ( Ao ) — iAgs (2.29)
’ Y e max{qo, Vg - Q} v
. . A
FR(4>(qa Qo) = —193zr + 1[(291crR — G2cR)Y32R — G1cRG3pR| IN (max{qo,ovp : q})

Como a teoria de perturbacao utilizada acima foi definida para a escala particular de energia A,
temos que, para essa regiao, a funcao vértice deve obedecer, para cada acoplamento, a seguinte
prescricao

Fz(’;l%)(qv Q) = —igir(A). (2.31)

max{qo,vF-q}=A

Dessa forma, todos os contra-termos da Lagrangiana renormalizada Lz[1), 1] ficam bem defini-
dos na aproximacgao de um loop, sendo que a substitui¢do dos mesmos nas Eqs. (2.22)—(2.30)
mostra que as funcoes vértices reduzem-se aos respectivos termos de primeira ordem quando
max{qo, vr - q} — A. Como ultima etapa do estudo das interagoes do sistema, resta somente
a derivacao das equacgoes de fluxo para os acoplamentos no limite de baixa energia. Para isso,
notamos que a teoria original nao contém qualquer informacao sobre a escala de energia A.
Entao, observando a Eq. (2.21), concluimos que a seguinte condi¢do deve ser satisfeita

d d

Bi{gjr}) = Ang(A) AdA Agir(A), (2.32)

onde f;({g;r}) sdo conhecidas como funcées betas do modelo. Portanto, na aproximacao de
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um loop, as equacoes de fluxo de grupo de renormalizacao para os acoplamentos divergentes do

sistema sao dadas por?

dglc

a i = G192 — 91591 — Gtr — 3o + 93pG30 (2.33)
dfffc == %(g%c + Gla + 950 91 T 91+ 201, — 05,). (2.34)
dg;x = — §1c92z — G2c91z — (915 + G11) Girs (2.35)
dgix = — G1c1e — (G2¢ — 92)922 — 2915917 + 93293, (2.36)
dcgll” = — (g1c + 92¢)91r — (G12 + 20 ) G, (2.37)
dg;s = — g1c91 — G2c91s — (912 + 922) 91, (2.38)
% = — G1c91s — 92c91 — (912 + 922) 91, (2.39)
% = G2¢93p; (2'40)
dg?z = (G2c — 291¢) 932 + 91c93p; (2.41)

onde as derivadas acima sao com respeito a variavel [, também chamada de passo de grupo de
renormalizagao, a qual é definida através da relagdo A = Agexp(—1).

Utilizando o modelo de Hubbard na Eq. (2.1), temos que os valores iniciais das inte-
ragoes renormalizadas sao iguais a g;r(0) = [k./(7?vp)]U, com o termo U representando uma
interacao repulsiva. A solu¢ao numérica das Eqgs. (2.33)—(2.41), com essas condi¢oes iniciais,
mostra que, com a excecao de gi,, gis € g1, todos os acoplamentos do modelo fluem para um
ponto fixo de forte acoplamento na aproximacao de um loop e divergem para uma uma escala de
energia finita A, representada por [. = In(Ag/A.). Proximo a escala critica [., o comportamento

do ponto fixo do sistema pode ser capturado pelo Ansatz

C;
gir(l) = l

— (2.42)

onde aqui C; sao constantes universais, que nao dependem das condicoes iniciais. Substituindo

isso nas equacoes de grupo de renormalizagao acima, obtemos um conjunto de nove equagoes

3Para simplificar a notacdo, ndo usaremos aqui o subscrito indicativo de quantidades renormalizadas nas
equagoes de fluxo de grupo de renormalizagdo presentes neste capitulo.
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polinomiais da forma C; + 3;({C;}) = 0. A solucao desse conjunto de equacoes polinomiais

corresponde a
3

1
0
0
0
Co | = . 2.43
1 0 (2.43)
0

A estrutura de ponto fixo representada acima foi determinada pela primeira vez em uma
andlise, por meio de grupo de renormalizagao na aproximagao de um loop, das instabilidades
em um liquido de Fermi bidimensional por Furukawa e Rice [46]. A reproducao da sua analise
nesta secao serviu apenas para definir o nosso modelo e exemplificar a nossa metodologia. Nas
secoes seguintes, mostraremos como a inclusao de flutuagoes quanticas mais elevadas afeta a
fisica do sistema no regime de baixas frequéncias e longos comprimentos de onda. Iniciaremos
entao pela analise dos efeitos das interacoes na topologia da superficie de Fermi nos hot spots
e, em seguida, consideraremos o fluxo de grupo de renormalizacao das interacoes com respeito

a inclusao de flutuacoes quanticas até a ordem de dois loops.

2.3 Renormalizacao da velocidade de Fermi, dimensao and-
mala e processos unidimensionais

Nesta secao, consideraremos o efeito das interacoes com funcoes vértices totalmente
divergentes no limite de baixa energia sobre a superficie de Fermi do nosso modelo, localizada
na regiao em torno dos oito hot spots. Como vimos anteriormente, essas interacoes sao aquelas
representadas, na notagao de g-ologia apresentada na Figura 2.2, por gic, 92c, G1z, 922> 93p
93z, 91y G1s € g1;. Para entender as propriedades da superficie de Fermi devido ao efeito das
interagoes, calcularemos a velocidade de Fermi renormalizada v[ para cada hot spot {. Em
funcao disso, devemos entao empreender uma total redefinicio dos parametros microscopicos

da Lagrangiana L[, 1], na Eq. (2.2), em termos de parametros adequados a escala de energia



2.3 Renormalizacao da velocidade de Fermi, dimensao an6mala e processos
unidimensionais 27

de interesse, ou seja, os parametros renormalizados. Seguindo a metodologia do grupo de

renormalizagao de teoria de campos, utilizamos o seguinte conjunto de transformagoes

Wi, = 2, e, (2.44)
Yoo = 208, (2.45)
v = 2y, (2.46)
vy = Zu), (2.47)
9i = Z;°(9ir + Agin)- (2.48)

onde Zy, Z; e Z, sao, respectivamente, as constantes de renormalizagao para os campos fer-
mionicos e para as componentes z e y da velocidade de Fermi, enquanto Ag;r representam os
contra-termos de interacao.

Utilizando as regras de Feynman para o modelo fermiénico de hot spots, definidas
agora através da Lagrangiana renormalizada £ RW}%; ¥r], podemos gerar todos os diagramas que
contribuem para a auto-energia renormalizada —iX%(k, k) dos graus de liberdade fermionicos
em cada um dos hot spots ¢ do sistema até segunda ordem nas interacoes ou, equivalentemente,
até dois loops, como pode ser visto na Figura 2.6. Nesse caso, os diagramas de Feynman de
um loop da auto-energia contribuem somente com termos analiticos constantes, que podem
ser eliminados da teoria através da adicao de um contra-termo para o potencial quimico. Os
termos nao-analiticos aparecem devido a existéncia dos chamados diagramas de pdr-do-sol (do
inglés, sunset), que possuem divergéncias logaritmicas, e do chamado diagrama de contra-termo
—P—— para a auto-energia. Na expansio diagramatica de —iXE(k, ko) para o hot spot

¢ =1, representada na Figura 2.6, a expressao deste tltimo diagrama é igual a

——B—— = i(Zy — ko — (225 — VoPh, — i(Z,2¢ = 1)k, (2.49)

Calculando o restante dos diagramas de dois loops na Figura 2.6 e adicionando esse resultado a

expressao acima, temos que a auto-energia do modelo para o hot spot £ = 1, nessa aproximacao,



2.3 Renormalizacao da velocidade de Fermi, dimensao an6mala e processos
unidimensionais 28

pode ser escrita como

k2 A
R . c R R 0
—iX(k ko) = Zm [’Vw({gm})ko = Yo, ({gir}) vz ke + o, {gir} vy ky] In (max{ko, Vg - k}>
+i(Zy — V)ko — i(ZyZ7 — Wik — i(ZyZY — 1))k, (2.50)

onde as funcoes v, ({9ir}), Yo, ({9ir}) € 1, ({9ir}), que aparecem acima, sao dadas por

Yo({9ir}) = 9ier + Goer + Giar + Gour + gng + G3up — G1eRG2R — J12RY2R — Y3pRY3aRs (2-51)
Yoo ({9ir}Y) = Grer + Goern + Frur + Gour T G3pr T G3er — G1cRY2eR — J1orG2eR — Y3prYsar, (2.52)
Yo, ({9ir}) = Gier + Goor + G3pr + Gaer — Gier — Gser + Y1cRY2eR — G12RY2:R — G3pRY3ar- (2.53)

Neste momento, estamos aptos a calcular, na aproximacao de dois loops, a funcao

vértice irredutivel de dois pontos Ff@)(k, ko), que nada mais é que o inverso da funcdo de

Green total. Portanto, seguindo essa defini¢cao, temos que
L (ko) = [GF (ko) ™ = S (ke ko), (2.54)

onde [GE(k, ko)]™! = ko — v¢ - k & o inverso da fungdo de Grenn livre. Substituindo o resultado
na Eq. (2.50) na expressao logo acima, temos entdo que a fungao Ff@)(k, ko), na vizinhanga

do hot spot ¢ = 1, pode ser escrita como

k2 A
Tk ko) = ko |1+ —e 211 0 Z, —1
=1 (k, ko) = ko +47T4U]2%’m({93}) " . ve K +(Zy — 1)

k2 A
— vl |1+ = 7)) . ZyZ% —1
ot [+ P b () (22—

Ao
max{ ko, vp - k}

/{32
ot [1— c ({giR})1H<
yy 47?41)12% Y

) + (ZyZY — 1)} (2.55)
Por defini¢ao, as constantes de renormalizacao Zy, Z; e ZY devem cancelar todas as divergéncias

que acometem o modelo, & medida que a escala de energia A = max{ko, vp - k} flui para zero.

Dessa forma, obtemos entao o seguinte resultado

ke i (Ao
Zy =1~ %'m({gm})l ( A ) (2.56)

Amiy ’
) | (2.57)

k?
Zng =1 + 47[_4’02 va({ng}) In (—)
R

. k? Ao
ZypZy =1— m%m({gm}) In N
Ao

2.
A (2.58)
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Figura 2.6: Expansdo da auto-energia —i%%(k, ko) para as excitagoes fermionicas na vizinhanga
do hot spot { = 1 em funcdo dos diagramas de Feynman de dois loops com divergéncias lo-
garitmicas no limite de baixa energia do sistema. Aqui, as linhas continuas representam o
propagador nao-interagente do modelo iGy(k, ko), as linhas onduladas correspondem, a menos
de um fator —i, as interacoes renormalizadas g;g do modelo e o ultimo diagrama é o contra-
termo da auto-energia, que descreve, por sua vez, o efeito das constantes de renormalizacao Zy,
Z¥ e ZY. Além disso, todos os diagramas de dois loops apresentados aqui contribuem também
para a renormalizacao das componentes da velocidade de Fermi vy = (v, v,) do hot spot { = 1.

As equagoes de grupo de renormalizagao para vl e vf sao obtidas determinando as

constantes de renormalizacao ZF e ZY através das Eqs. (2.56)—(2.58) e entdo substituindo os

seus valores nas seguintes equagoes

dv® dln Z%Y
x,y R v
A—" = —vLyA—, (2.59)

que foram derivadas supondo a invariancia de v, e v, com a escala de energia A. De fato,
seguindo tal procedimento, determinamos que, na aproximacao de dois [oops, as equagoes de

grupo de renormaliza¢io para as componentes da velocidade de Fermi vit, = (vff,v}) do hot
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T

—Tr

Figura 2.7: Representacao da superficie de Fermi do modelo fermidnico de hot spots com o
aspecto de “gargalo de garrafa”’. Esse efeito ocorre devido a forte renormalizagao para zero da
razao Kg = vf/vf entre as componentes da velocidade de Fermi nos hot spots, que leva ao
aparecimento de nesting entre as regioes da superficie de Fermi separadas pelo vetor de onda
do ordenamento antiferromagnético Q = (m, ).

spot £ =1 sao
d R
A dUAx =0, (2.60)
i K2 o

Ad_A - 4_7r4[%y({9m}) + W({gm})]w- (2.61)

Como consequéncia dos dois resultados acima, notamos que a componente v? da velocidade de
Fermi é um invariante do grupo de renormalizagao nessa ordem de aproximacao e obtemos que

a razdo entre as velocidades kp = v)'/vlf (= tanfr) obedece a seguinte equagao

dliR

1 RR
A — ) 2.62
dA 4%<{91R}) 1+ K% (2:62)

onde v, ({gir}) = V. {9ir}) +7v, ({gir}) e as interacdes g;p foram reescalonadas pela densidade

de estados N(0) = k./(7?vr), no limite onde vy = v,. Pelo resultado na Eq. (2.62), observa-se
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que k5, — 0 (ou 05 — 0) é o tinico ponto fixo estavel do sistema no limite do infra-vermelho. Ele
corresponde a uma situacao de nesting perfeito envolvendo as regioes da superficie de Fermi em
torno dos hot spots, cuja separacao é dada pelo vetor de ordenamento antiferromagnético Q =
(m, ), 0 que leva ao aparecimento de estruturas similares a superficies de Fermi unidimensionais
nessas regides do espaco reciproco 25| (veja a Figura 2.7). Embora isso ocorra somente no
caso limite onde A — 0, a solugdo numérica da equagao de grupo de renormalizagao de dois
loops acima para kr mostra que essa quantidade flui rapidamente para zero, mesmo para
escalas de energia nao tao distante do cut-off ultravioleta Ag. Esse tipo de nesting dinmico,
produzido em maior grau pelas interagoes do tipo Umklap g3, e gss, leva ao aparecimento de
fortes flutuacoes antiferromagnéticas no sistema, como veremos mais adiante. De acordo com
resultados de grupo de renormalizacao e expansoes em 1/N, onde N — oo representa o nimero
de tipos fermidnicos, um efeito bastante similar também ocorre no modelo bidimensional de
spin-férmion [14, 15, 17, 18|. De fato, nesse caso, a superficie de Fermi do modelo assume
a chamada forma de “gargalo de garrafa” (botleneck effect), devido a forte renormalizacao da
componente paralela da velocidade de Fermi nos hot spots, levando a emergéncia de processos de
espalhamento unidimensionais, & medida que se aproxima do ponto critico antiferromagnético
do sistema [50].

No ponto fixo do modelo fermiénico de hot spots, onde a componente da velocidade v,
tangente a superficie de Fermi tende a zero, as interacdes unidimensionais do sistema passam
a gerar contribuicoes nao-analiticas para as suas fungoes de correlagao. De fato, a auto-energia
—iXE(k, ko), deve ser corrigida por diagramas de Feynman de dois loops envolvendo as intera-
coes g1, go € g3, como representado na Figura 2.8. No caso do hot spot £ = 1, essa correcao da
auto-energia ¢ dada por

2 2

, ok g Ao
R _ c 2 2 3R R
_252£:1<k’ /{70) = Zm <glR + 9or + 9 - gle2R> (]fO — U, km) In (max{k‘o, Vi k}> .
(2.63)

O principal efeito da corregao —id32 | (k, ko) da auto-energia no sistema aparecera nas fungoes
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Mgl MQQ Mgg
+ +
W L W L W !
—192 —tg1 —193
Figura 2.8: Corregdo para a auto-energia —iX1 (k, ko) devido as excitagdes fermionicas na vizi-
nhanca do hot spot ¢ = 1 no limite onde a componente da velocidade de Fermi v, tangente a
superficie de Fermi tende a zero. Nesse caso, o termo de correcao para a auto-energia, denomi-
nado aqui por —id%%(k, k), ¢ dado em termos de diagramas de dois loops devido as interagoes
unidimensionais ¢;, ¢g» e g3. Na figura, as linhas continuas representam o propagador nao-
interagente do modelo iGy(k, ko) e as linhas onduladas, a menos de um fator —i, correspondem
as interacoes renormalizadas do modelo.

Yo ({gir}) € . ({gir}), que, evidentemente, devem ser corrigidas. Isso leva ao resultado

93R

Y ({gin}) = Gin+ G2r + =F + Gler & Gocr + Gler + Gaor + Gipr + Gsor — G1RG2R — GierG2ch

— Y12RY2cR — 9Y3pRY3xR; (2.64)
93
Yoo ({9ir}) = 9ir + 93r + ;R + 9ier + Goer + Gior + Gorr T Yapr + Goer — G1RY2R — G1cRY2eR
— Y12R922R — 93pRY3xR- (2.65)

Combinando os resultados nas Eqs. (2.56) e (2.64), percebemos que os campos fermio-
nicos adquirem uma dimensao anoémala 7, cuja equagao de grupo de renormalizagao pode ser

escrita como

dln Z, 1
Ny = A o v = 17¢({giR})' (2.66)

No limite onde a escala de energia A flui para zero, temos que a constante de renorma-

lizagao dos campos fermionicos Z, correspondera ao chamado peso da quasiparticula Z =

ORe [So(k, ko + z'()*)]] -
ko k=0,ko=0

Para o caso onde a dimensao anomala 7, é nula, que corresponde a situagao 0 < Z < 1, o

1—

da teoria do liquido de Fermi de Landau [48, 34, 51].

sistema fermionico interagente pode ser descrito em termos de um sistema de quasiparticulas

fracamente interagente, cujos nimeros quanticos sao os mesmos dos estados de elétron livre.
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Nessa teoria, as interagoes do modelo inicial sao basicamente responséveis pela renormalizacao
da massa e da carga dos estados eletronicos livres. Por outro lado, na situagao onde a dimensao
anomala 7, é finita, a constante de renormalizagao Z, flui para zero no limite de baixa energia
que, dessa forma, implica em um valor nulo para o peso da quasiparticula Z. Como resultado,
as propriedades termodinamicas e de transporte do modelo, nesse limite, sao completamente
diferentes daquelas preditas pela teoria do liquido de Fermi de Landau. Com relacao ao modelo
fermionico tratado aqui, deixaremos a discussao das suas propriedades, tomando como ponto
de partida o valor de 7, no ponto fixo do sistema, para a préxima se¢ao, quando derivaremos
as equagoes de grupo de renormalizacao para os acoplamentos na aproximacao de dois loops.
Antes de procedermos com anélise do sistema por meio de flutuacoes quanticas mais
elevadas, exploraremos ainda nesta se¢do um dos efeitos do resultado na Eq. (2.62) sobre os
processos de interacao do modelo fermidénico de hot spots. A renormalizacao da velocidade de
Fermi nos hot spots com vf — 0 torna divergentes, no limite de baixa energia, as bolhas de
polarizacao particula-particula e particula-buraco formadas entre os férmions localizados nos
hot spots, que sao conectados pelo vetor de onda do ordenamento antiferromagnético Q = (m, 7).
De fato, para os hot spots £ =1 e m = 2, o calculo dessas quantidades leva, nessa ordem, aos

seguintes resultados

. ke No+qo—vi-q—1id —No+qo+vi-q+id
11 = — 1 2.67
21(q,QU> Z47T21)F Il( C]O+V1 q—zé +n do — V1 q+z5 ’ ( )
. ke Ao+q+vi-q—10 —No+qo—vVvi-q+1i0
= | | 2.68
X21(d, qo) Z4W20F[H< o —vi-q—id + In Gt vi-qtid ) ( )

onde, nesse caso, vp = v,. Como consequéncia desse resultado, as fun¢oes vértices FZ(»4) ({kj, k;})
para as interacoes unidimensionais g, g2 e g3, assim como para as interacoes bidimensio-
nais do tipo Umklap gst, g3u, 930 € 3w, apresentarao divergéncias logaritmicas no limite onde
max{qo, vr - q} — 0. Calculando todos os diagramas de Feynman que contribuem na aproxi-
macao de um loop para cada processo de interacao do modelo e recorrendo entao a metodologia

do grupo de renormalizacao explicada na tltima secao, obtemos que as equacoes de fluxo para
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as interacoes renormalizadas ¢g;r podem ser escritas como

dg
o 97 — (910 — 920) 910 — (93p — 32)93p — 2(93¢ — 930) 93t — 2(g3u — G3w) 93, (2.69)
dgg 1
T = 59— % G5 — i) + G5+ G (2.70)
dg
d_lB = — (91 —292)93 — (293p — 932)91 + (93p + 932) 922 + 2(930w — 23u) 93 + 2(g3u
+ g3w)g3va (271)
dglc
T =~ G1c — 1o = is = 91 + (98 — Gse) G50 (2.72)
dgg 1
dgi,
d} = — J1cY2c + (92 - ch)glz - 2glsglr - (29196 - 921)91 - (gdp - g3x)93 + 2(95111
— 293u)g3t + 293u930, (2.74)
dex
A (92c — 92) 92z + 93932 — 291591r + 3093w (2.75)
dgis
Cgul = — Gicgu — G2c91s — (912 + Gou ) G1r, (2.76)
d
% = — g1cG1s — G2cg11 — (912 + G22)G1r, (2.77)
dgir
dll = — (g1c + 92c)91r — (912 + G22) G5, (2.78)
ngp o
7 = - (291 — G2¢ — 92)93p - (glm - 92z)93 + 9193z — 2(931‘, - 93v)93t - 2(93u
— G3w)J3u; (2.79)
ngx o 2
o= (2010 = 92 — 92)950 + G1cG3p + 93920 + G (2.80)
d
% = — (291 — g2+ 293, — 9390)9315 - (93 + 21, — ggx)g% + (91 + 93p)93u + (93
+ 912) 930, (2.81)
dgsu
Z? = — (291 — 92 + 2935 — g30)93u — (93 + 2910 — G22) 93t + (91 + G3p) g3 + (g3
+ 912) G50, (2.82)
dgsv
d? = (92 + 932)930 + (93 + 922) G305 (2.83)
dgsw
d?l’ = (92 + 932) 93w + (93 + g22) G0, (2.84)

onde, mais uma vez, omitimos o subescrito R das interagoes renormalizadas presentes nas

equacoes acima.
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Figura 2.9: Fluxo de grupo de renormalizagdo em fungdo da variavel [ = In(Ag/A) para os
acoplamentos do modelo fermionico de hot spots na aproximacao de um loop, com condicoes
iniciais repulsivas ¢;(0) = 1/2.

Para condigoes iniciais do tipo de Hubbard, que corresponde a g;z(0) = [k./(7%vp)|U
para todos os acoplamentos, uma analise simples da estrutura das Eqs. (2.69)—(2.84) acima
mostra que gis = g1, 3t = 93u € 30 = J3w para qualquer valor do passo de grupo de renormali-
zacao [, o que reduz nimero de equacoes a serem resolvidas. A solucao numérica das equacoes
remanescentes, exibida na Figura 2.9, mostra entao que os acoplamentos do modelo flui para
forte acoplamento, como ja havia acontecido antes para as interacoes nas Eqs. (2.33)—(2.41).
Novamente, o comportamento dessas equagoes proximo ao ponto fixo do modelo, considerando
flutuagoes quanticas da ordem de um loop, pode ser obtido através do Ansatz definido pela
Eq. (2.42). Dessa forma, substituindo esse resultado nas Eqs. (2.69)—(2.84), derivamos, como
anteriormente, um sistema de equagbes polinomiais da forma C; + §;({C;}) = 0, onde agora

Bi({gjr}) sdo as funcoes betas dos acoplamentos renormalizados nas Eqs. (2.69)—(2.84). A
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solucao numeérica do mesmo leva ao seguinte resultado

C [ 0.073
Cy 0.234
Cs 0.393
Che —0.039
Che —0.020
Cla 0.127
Cor| = | 0.186 | . (2.85)
Chs 0.000
Ch, 0.000
Cs, 0.108
Cs, 0.185
Cay 0.124
|Cs| | 0.249 |

Comparando a estrutura do ponto fixo acima com aquela na Eq. (2.43), concluimos que devido a
renormalizagao da velocidade de Fermi e a emergéncia de processos unidimensionais no modelo
fermionico tratados aqui, as interacoes gi. € ga., entre férmions localizados em torno de hot spots
com vetor de onda kr e —kp, tornam-se atrativas, & medida que a escala critica de energia A,
do ponto fixo de um loop do sistema é aproximada, como discutido primeiramente nos trabalhos
das referéncias [24, 23]. Um efeito similar também ocorre, como mencionado anteriormente,
no modelo de spin-férmion bidimensional, quando flutuacoes quanticas da ordem de dois loops
sdo incluidas na descricdo do modelo [50]. Devido a isso, consideraremos, daqui em diante,
o efeito na dinamica de baixa energia do sistema quando flutuagoes dessa mesma ordem de
aproximacao sao incorporadas na derivacao das equagoes de fluxo de grupo de renormalizacao

dos parametros do modelo fermiénico de hot spots.

2.4 Fluxo de grupo de renormalizacao na aproximacao de
dois loops

A metodologia do grupo de renormalizacao de teoria de campos para a derivacao das
equacoes de fluxo para os acoplamentos de um determinado modelo, tendo em vista corre-
coes na teoria da ordem de dois loops, consiste, primeiramente, na reparametrizacao de todos
acoplamentos nus (ou microscopicos) do sistema por acoplamentos renormalizados mais contra-

termos e o calculo perturbativo da auto-energia e das funcoes vértices do modelo até segunda
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e terceira ordens nos acoplamentos, respectivamente. Em seguida, impomos a condicao que os
contra-termos da teoria renormalizada L R[w}%, Yg] devam, por defini¢do, eliminar todas as di-
vergéncias logaritmicas que aparecam no sistema para a escala de energia de interesse. No caso
particular do modelo fermionico de hot spots, tomaremos ainda o limite onde a componente da
velocidade de Fermi tangente & superficie de Fermi tende a zero, que, fisicamente, corresponde
a situacao de nesting perfeito entre os hot spots. Além disso, redefiniremos os acoplamentos g;

do sistema na Eq. (2.48) por
9 = N7H0)Z?[gir(A) + Agir(A)], (2.86)

onde N(0) = k./(m*vr) ¢ a densidade de estados de estado do modelo e a velocidade de Fermi
¢ dada por vp = v,. Uma vez que as interacoes microscopicas ¢g; nao dependem de A, a

diferenciacao da equacgao logo acima leva ao resultado

d

Bi{gir}) = Aﬁgm(/\) = —A%A%R(A) + 20y gir(A), (2.87)

com 7, sendo o termo de dimensao anomala da constante de renormalizacao Z, do campo
fermionico, cuja definicdo é dada na Eq. (2.66). Os contra-termos Ag;r de cada uma das
interacoes precisam, de agora em diante, ser calculados até a ordem de dois [oops.
Semelhantemente ao que foi feito para se determinar os contra-termos Ag;z em um loop,
precisamos nesse momento calcular perturbativamente, através da Lagrangiana renormalizada
ER[wE, Yr|, as fungbes vértices FE4)({kj, ko;}) para cada canal do modelo até a ordem de dois
loops. Essa expansao ¢ feita, como antes, recorrendo-se ao método diagramatico de Feynman.
Contudo, agora, o numero de diagramas com divergéncia logaritmica no limite de baixa energia
¢ bem superior ao encontrado antes. Esses diagramas ainda se dividem entre aqueles que
possuem divergéncia do tipo In(Ag/A) (divergéncia logaritmica simples) e os que divergem
segundo In*(Ag/A) (divergéncia logaritmica quadratica) que, A primeira vista, parecem ser
mais relevantes para a série perturbativa. Contudo, os diagramas deste tltimo tipo sao todos
cancelados na série perturbativa pelos diagramas formados com inser¢oes dos contra-termos,

restando assim apenas os diagramas com divergéncia logaritmica simples [52].
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Figura 2.10: Expansao esquematica, dada em termos de diagramas de Feynman, da fungao
vértice F§4)({kj, ko;}) (circulo cinza & esquerda da igualdade) para os varios canais de interacao
g; do modelo fermionico de hot spots até a ordem de dois loops. Aqui, os indices {q,...,44
referem-se a um dos oito hot spots do modelo, as linhas continuas correspondem aos propaga-
dores livres iGy(k, ko) e as linhas onduladas representam, por sua vez, os termos renormalizados
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Na Figura 2.10, mostramos todos os diagramas que contribuem efetivamente até a
ordem de dois loops para a fungao vértice F§4)({kj, ko;}) nos canais de espalhamento renorma-
lizados g;g. Os contra-termos da teoria, nessa ordem de aproximacao, ficam definidos através

das mesmas prescricoes utilizadas para as fungoes vértices no caso do céalculo em um loop, ou

(4)(017 %) = —ig;r(A). Portanto, as equagoes de fluxo do grupo de renor-

seja rk
T max{qo,vp-q}=A

malizacao na aproximacao de dois loops para os acoplamentos, obtidas com a substituicao dos

contra-termos e do termo de dimensao anémala 7, na Eq. (2.87), sao dadas por

dgl 1

= 9t — (910 — 920) 912 — (93p — 930)93p — 4(g3t — G30) g3t — 5 (910920 = 93

1
= 93pG3e)91e = 5(91c + 91 + 91a + Goo + 93+ G3o — G1aG20 — G3pGse ) (2.88)
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T =~ 5000 = 95 = 92 — 95) 205, — 791 + 9191, + 9191) — (292 — 91)95
1
— 71202 - 910)(93p + 950) — 292¢93p930 + 29295, + 950 — Y3pY3a)]
1 1
= 5(92 = 920) (91, — G10920) — 5 (92 + 9205, (2.89)
dgs
W = (91 - 292>93 - (293;: - gSz).glm + (gsp + g3x)g2x - 4(93t - gsv)g3t + 29;,
1
— 7 [91 = 202) + (910 = 202¢)” + 207, + 63, — 2012020 — 29395 + 263,
+ 293, + 95 93, (2.90)
dglc 1
i Gie = G12e = Gis — Gy + (93 = 932)930 — (910920 — 5 — GspG32)
1
= 507+ Gl + G + G2 = 912020 + Gy + Gy — GpGse)G1cs (2.91)
dgo 1 1 1
o=~ 59 + 9t + 920 + 201 + 201, — 93) — 79197 + 91e91 + 91) — (92
1 1
— 92) (912 + Pow — G10922) — 7 (292 — 916)95 — 1292 - 91)(95, + 95,)
— 29293932 + 292¢(95, + 930 — I3p932)) (2.92)
dg1x
d; = — J1c92z T (92 - g2c)gla: — 2015917 — (29195 - g2m)91 - (g3p - 93x)93 + 2(931}
1 %3 1 93
_ _ 1t o Grls — 2a0ege — 22— By 2y 2 B8
93t) g3t 5 (9192 + 9192 = 292¢92 — o Al R R
+ G+ Goe t Giw + Gou T Gy + G3e — 9192 — G1eG2c — G020 — gspggx) g1z (2.93)
dgs 1
dl$ = — G191z — (920 - 92)92x + 9393z — 2913.917‘ + ng - 5 (glglcglx - 291glcg21
1 2 2
+ 91c92920 — 29292c920 — G1293pYG3z + G2093pY3z — 5(93]} + 93,.) 92z
L( 2 9?2) 2 2 2 2 2 2
- 5 91 + g3+ ? t 91t 92+ 91x + G2u + 93p 1 93 — 9192 — Y1cY2c
— 912922 — g3pg3a:) 9oz, (294)
dgus 1 93
a (91c + 920) 915 — (912 + G22)G1r — B (9% + g5 + 53 + gfc + ggc + g%m + ggm
+ 93, + e — G192 — G1cG2e — G1aG2s — ggpgsx) 9is, (2.95)
dgi, 1 93
o= (G1e+ 92) g1 = (910 + G22)00s — 5 (gf +g5+ 53 + 9L+ G+ Gin + 95,
+ 93y + G3e — 9192 — G1c92c — Y1aY20 — g3pg3x> Girs (2.96)



2.4 Fluxo de grupo de renormalizagao na aproximagao de dois loops 40

dgg 1
d_lp = - (291 — G2¢c — g2)g3p - (gu - 929:)93 + 9193z — 4(93t - 93v)93t - 5 <2gzcg2g2p
2 9% 93p Lf, 2
+ 95:93: — 9192¢93p — 91c9293p — 91292293c — 9191c932 — xT) 35 (91 + 95
2
g
+ 33 + gL+ G+ Gio + Gan + 93 + G20 — 9192 — G1eGoc — G1aG2w — gspgsm) g3p, (2.97)
dg3a: 1
o =~ (2010 = g2 — 92)G50 + G1cG3p + 93922 + 9o — 5 (292920931’ + G5, 93p
2 2
912932 1 g
— G102c932 — 91092932 — G1202:03p — G191603p — 17) -3 (g? + 95+ 53
2 2 2 2 2 2 o o - _ 2 98
+ Gie + G2e + Gz T G20 T 93y + 930 — 9192 — G1c92¢ — 912920 — G3pJ3e | I3e; (2.98)
d93t - 9 9 9
- (291 — g2 + g3 + 2012 — G2z + 93p — 932)93t + (g1 + 93 + g1 + g3p>g3v
L(, 2 9% 2 2 2 2 2 2
- 5 91+ g3+ E t 91t 92 + 910 T J2r + 93p t 93 — 9192 — J1cY2c
— Y1292 — 93p93x> 93t (2.99)
dgs, 1 93
o= (924 95+ g2+ gaa)gs0 — 5 (g% + 95+ 5+ Gie + Gae + Giat oo + 95+ G
— 0192 — J1c92¢ — J12922 — g3pg3a:) 93v, (2100)

onde as derivadas acima sao dadas com respeito ao passo de grupo de renormalizagao [, como
havia sido feito no caso das equacoes de um loop. Um outro ponto importante a se observar
nas equacoes acima é que consideramos, desde o inicio, 15 = g1, 93t = 93u € 930 = J3u, COM
a intencao de simplificar a nossa andlise, uma vez que isso reduz a dimensao do espaco dos
acoplamentos a ser considerado. Além disso, essa prescricao, como observado antes, esta de
acordo com condigoes iniciais para os acoplamentos do tipo do modelo de Hubbard.

Supondo, portanto, os valores iniciais g;z(0) = [k./(7?vp)]U para os acoplamentos,
a solucdo numeérica das Eqs. (2.88)—(2.100) mostra que a inclusdo de efeitos de flutuagoes
quanticas da ordem de dois loops no modelo fermiénico de hot spots elimina as divergéncias
apresentadas pelos acoplamentos renormalizados no regime de um loop, fazendo com que eles
fluam para um ponto fixo (PF) nao-trivial, & medida que se considera o comportamento do
sistema para longas escalas temporais e grandes distancias (veja a Figura 2.11). De fato, nesse

caso em questao, os acoplamentos nao-nulos do modelo se aproximam, assintoticamente, dos
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Figura 2.11: Fluxo de grupo de renormalizacio em fungdo da variavel [ = In(Ay/A) para os
acoplamentos do modelo fermionico de hot spots na aproximacao de dois loops, com condicoes
iniciais repulsivas ¢;(0) = 1/2.

valores g5 = 1.684, g5 = 1.841, ¢7. = 2¢5. = —2.000 e ¢, = g3, = 93, = 1.918. Nesse ponto fixo
nio trivial, o sistema interagente de oito hot spots com Lagrangiana L[, 1] pode ser comple-
tamente mapeado em dois sistemas fermionicos interagentes bem distintos com Lagrangianas
L[0T, 4] e Lo[bT, 1], que descrevem, respectivamente, as interagoes entre as excitagdes fermio-
nicas dos quartetos ortogonais de hot spots £ =1,...,4e { =5,...,8 e representam, portanto,
o chamado modelo de Hubbard de duas cadeias [53, 54]. Além disso, o termo de dimensao
anomala, nessa situacao, converge para o valor n; = 3.722 e a constante de renormalizagao
dos campos fermionicos v, comporta-se como Zy ~ A™ no limite de baixa energia. Como
discutido na se¢ao anterior desta tese, esse comportamento da constante de renormalizacao Z,
implica em um valor nulo para o peso da quasiparticula Z nos hot spots e, consequentemente,
na quebra do comportamento do tipo liquido de Fermi no modelo fermionico bidimensional de

hot spots.
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Tabela 2.1: Pontos fixos (PF) das fungdes betas de dois loops 5;({g;r}) do modelo fermionico
de hot spots. O ponto fixo PF; corresponde a solucao das equacoes de grupo de renormalizagao
de dois loops com condicoes iniciais do tipo de Hubbard.

PFy PF, PFs3; PIy PIs PFs¢ PF; PFy
g 0.000 0.000 0.000 0.000 0.073 0.000 0.000 0.000
g, 1684 1.000 1.000 1.000 2.397 0.082 0.419 1.618
g; 1.841 1.990 2.000 0.000 0.567 0.000 0.000 0.000
9. —2.000 0.000 0.000 0.000 0.350 0.000 0.000 0.000
95. —1.000 0.000 0.000 0.000 -—-0.853 0.918 0.581 —0.618
g9;, 1918 0.000 0.000 0.000 0.013 0.000 0.000 0.000
95, 1918 1.177 0.000 1.000 0.026 0.000 0.000 0.000
g1, 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
g1, 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
g3 0.000 0.990 0.000 0.000 1.355 1.000 1.000  1.000
g5, 1.918 0.990 0.000 0.000 0.983 1.000 1.000 1.000
g3, 0.000 0.000 0.000 0.000 0.284 0.000 0.000 0.000
g5, 0.000 0.000 0.000 0.000 0.568 0.000 0.000 0.000

Para determinar todos os pontos fixos das equacoes de grupo de renormalizacao nessa
aproximacdo, precisamos achar os zeros das fungdes betas f5;({g;jr}) de dois loops, que sao
definidas a partir das Eqs. (2.88)-(2.100). Evidentemente, o niimero de pontos fixos nao-
triviais que essas funcoes possuem ¢ razoavelmente grande e, devido a isso, representamos
apenas alguns deles na Tabela 2.1, sendo o ponto fixo obtido com condicoes iniciais do tipo
do modelo de Hubbard designado, nessa tabela, por PF;. Para estudar a estabilidade de cada
um desses pontos fixos no espago dos acoplamentos, precisamos analisar o fluxo de grupo de
renormalizagao, dado pelas Egs.(2.88)—(2.100), na vizinhanga dos mesmos [55]. As equagbes de

fluxo de grupo de renormalizagao na aproximacao de dois loops tornam-se entao

d * *
Aoy lgir(d) = gi] = > My;lgr(A) — g7, (2.101)
J
9Bi({g; : .
onde M,;; = M sao elementos de uma matriz M, que é definida no ponto fixo
9iRr 9rR=g"
nao-trivial ¢* = (¢7,95,....93,), € Bi{g;r}) sdo as funcdes betas de dois loops do modelo

fermionico de hot spots. A solu¢ao para a equagao acima pode ser escrita como [55]

gir(A) = g; + ¢ VIA™ (2.102)

J
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Tabela 2.2: Autovalores m; da matriz M para cada um dos oito pontos fixos (PF) das fun¢oes
betas de dois loops ;({g;r}) do modelo fermibnico de hot spots.

P, Pr, PIs Pry PIs PFg PF; PFy
my  8.28 3.85 2.50 2.00 4.76 2.87 2.00 2.00
mo  7.60 3.54 2.50 2.00 4.01 2.00 1.86 1.95
mg  7.30 3.34 2.50 1.50 3.98 1.84 1.33 1.38
my  6.76 3.47 2.00 —1.50 3.43 1.84 1.33 1.38
ms 95.90 3.1640.49:  2.00 —1.00 3.33 1.84 1.33 1.38
mg 9.78 3.16 —0.49:  2.00 1.00 3.18 1.86 —1.00 1.00
my 5.68 3.10+0.37¢ —1.50 —1.00 2.32 1.00 1.00 1.00
mg 95.68 3.10 —0.372 —1.50 —1.00 2.17 1.00 1.00  —1.00
mg  5.67 297 1.50 0.50+0.50: —-1.30 —-1.00 —1.00 —-0.92
myy 4.16 —2.48 1.50 050 —0.50¢ 1.20 —-0.16 —-0.66 —0.61
my 3.59 —1.98 —1.50 —0.50 0.80 0.00 0.17  0.16
mpa  0.61 1.49 0.00 0.00 —0.75  0.00 0.00 0.00
mys  0.08 1.07 0.00 0.00 0.72 0.00 0.00 0.00

onde V7 sdo os autovetores da matriz M com autovalores m; associados e ¢; sdo coeficientes
da expansao em termos da varidavel A. Na Tabela 2.2, sao mostrados todos os autovalores da
matriz M, que sdo determinados por meio da resolu¢ao da equacao secular det(M — mI) = 0
para cada um dos pontos fixos das funcoes betas 3;({g;r}) de dois loops. Para o ponto fixo
PF, observamos que os autovalores m; sao todos positivos ou irrelevantes do ponto de vista do
grupo de renormalizacao. Portanto, a dimensao da bacia de atrac¢ao desse ponto fixo é a mesma
do espaco dos acoplamentos do sistema, significando que, & medida que a escala de energia do
modelo A é diminuida, todas trajetorias no espaco dos acoplamentos proxima ao ponto fixo
PF; convergem para ele, ou seja, esse ponto fixo representa uma fase altamente estével do
modelo fermionico de hot spots. Como pode ser observado na Tabela 2.2, além de autovalores
irrelevantes, a matriz M dos outros pontos fixos possuem autovalores relevantes (m; > 0),
marginais (m; = 0) e complexos. No caso de autovalores relevantes, os pontos fixos do modelo
sao obviamente instaveis em algumas direcoes do espaco dos acoplamentos, quando a escala
de energia A do grupo de renormalizacao tende para o regime de baixa energia. Ja os pontos
fixos associados a autovalores complexos podem representar potencialmente fases caoéticas ou

ciclicas do modelo fermidnico de hot spots, como recentemente discutido na literatura para,
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por exemplo, sistemas interagentes no vacuo formados por trés bosons ou férmions com as

respectivas simetrias U(1) e SU(2) [56, 57].
2.5 Equacao de Callan-Symanzik

Os resultados derivados a partir da anélise de grupo de renormalizagdo na aproximagao
de dois loops podem agora ser usado para calcular a fungao de Green interagente do modelo
proximo ao ponto fixo nao-trivial PF;. Uma vez que que a relacao entre entre as funcoes de
Green nua e renormalizada é dada por G(k, ko; vs, vy, {gi}) = ZyGE(k, ko;vf,vf,{giR},A),
pode-se mostrar que a fungao de Green G} para o hot spot { = 1 obedece a chamada equagio

de Callan-Symanzik [37, 58, 59|

( (S\ +Bo.({girh) 5 7 ‘o r 0o, (Loird) 5 & + Z Fillgir}) 5 — —+ W)

X Gity (K, Ko vyt vy {giR}a A) =0, (2.103)
dv® R
onde f,, ({g;r}) = A d./i e Bv,({9;r}) = AM sdo as fungoes betas para as componentes da

velocidade de Fermi renormalizada, que sdo definidas, respectivamente, nas Eqs. (2.60) e (2.61).
Devido a argumentos de anélise dimensional [60, 61], a funcao de Green G2, (k, ko; vff, v}, {gir}, A)

também deve obedecer a seguinte equagao

KA 9
( +£a_€ + k[] ) gé 1(k ko; Uz y ) {ng} A) = _gngl(k, k’o;UfL,Uf, {giR},A)a (2104)

onde £ = vk, + vsz representa a distancia a superficie de Fermi do hot spot ¢ = 1. Fazendo
a continuagao analitica ky — w + 07", a solugdo de ambas as Eqgs. (2.103) e (2.104) no ponto
fixo PF; do sistema pode ser assim escrita

1
(w = voky +10F) 7

GE,(k,w+i0%) ~ (2.105)

Observa-se que a estrutura analitica da funcao de Green renormalizada acima, calculada na
aproximacao de dois loops do grupo de renormalizagao, nao apresenta polos do tipo quasipar-
ticula, implicando, dessa maneira, na completa quebra do comportamento de liquido de Fermi

do sistema na regiao proxima aos hot spots para regime de baixa energia tratado aqui.
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A partir da Eq. (2.105), podemos podemos calcular a funcao espectral do modelo
1

Aimi(k,w) = ——Im[GE | (k,w + i0")] para as excitagdes em torno do hot spot £ = 1, que leva
T

ao resultado

sen(7rn;, )
Ay (K, w) ~ - 2.106
=1k, w) |w —vkajl_"w ( )
Nesse caso, a densidade de estados N(w) = [ %Agzl(k#}) torna-se N(w) o |w — w,|™, onde

w. = vrk.. Esse ultimo resultado indica que proximo ao ponto fixo nao-trivial PF; do modelo,
h& uma supressao, na forma de lei de poténcia, da densidade local de estados eletronicos na
situacao onde a escala critica de energia w,. é aproximada. Esse tipo de comportamento pode
estar associado & fase de pseudogap observada no diagrama de fases eletronico dos cupratos
supercondutores, que aparece no regime subdopado desses materiais. De fato, as nossas pre-
di¢oes teoricas referentes a funcao espectral e & densidade de estados na vizinhanca dos hot
spots podem ser verificadas experimentalmente através do uso de técnicas de espectroscopia de

fotoemissao e microscopia de corrente de tunelamento.

2.6 Instabilidades do modelo fermionico de hot spots

Nesta secao, daremos inicio ao estudo dos possiveis tipos de instabilidades que podem
ocorrer no modelo fermionico de hot spots no limite de baixa energia do sistema. Em vista
dos recentes resultados experimentais para a regiao sub-dopada dos cupratos supercondutores,

consideraremos entao instabilidades particula-particula e particula-buraco com vetores de onda

Q= (m,7), Q=(Qo, Qo) ¢ Qz = (Q0,0)/Qy = (0, Qo).

2.6.1 Supercondutividade e onda de densidade de carga e spin com
vetor de onda Q = (7, 7) e Q = (Qo, Qo)

A analise dos possiveis tipos de correlagoes eletronicas e magnéticas que dominam o

estado fundamental do modelo fermionico de hot spots envolve a adicao da Lagrangiana externa

1
LOT 0] = AL s, + A2 1y b o1+ AL 45 407,00 + A 10 5

1.2 3,4 5,6 7.8
+ XJ,U’¢J{,0¢270’/ + XJ,J’w;),aw‘le/ + XU,J’wg,Uw(iyU' + Xa,a’w;7a¢870/
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+Xo'o'1/}1o'w30' +ngw2aw40 +XUO’¢5U¢7U +Xgaw601/}80 +CC (2107)

a Lagrangiana total L[1f, ] do sistema, que é definida na Eq. (2.2). Aqui Ai_’zl, = Af;’;'?/ (r,t)
representa a funcao resposta supercondutora (SC) com vetor de onda nulo, ao passo que Xf;:f, =
Xi’;ﬂ‘,(r,t) e XiZL = )Zﬁ”?,(r,t) correspondem, respectivamente, as fungoes respostas onda de
densidade (OD) com vetor de onda Q = (m,7) ¢ Q = (Qo, Qo) (veja a Figura 2.12). Ao se
tentar calcular as fungoes de correlagdo supercondutora Fgclzm = <T[¢Zo(r, t)@/)jn,o_,(r’, ))ipr e
onda de densidade FOD o = (T [wzg( ) Umo (Y, 1)]) 1,1, usando teoria de perturbacao para a
Lagrangiana total L[y, ] + Eext [T, 4], verificaremos que alguns termos da série perturbativa
dessas funcoes de correlacoes possuem divergéncias logaritmicas na situacao onde a escala
de energia A do modelo aproxima-se de zero*. De acordo com a metodologia do grupo de
renormalizacao explicada nas segoes anteriores, essas divergéncias podem ser eliminadas da
teoria pela redefinicao dos seus parametros nus ou microscopicos. No caso da Lagrangiana

Eéi)t [T, 4], 0s seus campos fermionicos transformam-se da maneira especificada nas Eqs. (2.44)

e (2.45), o que leva as fungoes respostas do modelo a serem redefinidas de acordo com

AT = ZJAT(A) 4+ 0AT (M), (2.108)
Xoms = Zy X (A) + 6x 5" (A)], (2.109)
Xom = Zy X" (A) 46X e™ ()] (2.110)

A Rl Re ~R( .o . <
Os parametros dA 7", dx, 2" e 60X, 2", que aparecem nas defini¢coes acima, sao os contra-

termos das funcoes respostas, que tém o papel de eliminar as divergéncias do modelo no limite
de baixas energias. Lembrando que os termos do lado esquerdo da igualdade nas Eqs. (2.108)-
(2.110) nao dependem da escala de energia A das variaveis renormalizadas, temos entao que

as equacoes de grupo de renormalizagao para as funcoes respostas supercondutora e onda de

4A grandeza T, que aparece na definicio das funcdes de correlacio I‘(;C’},;m = <T[7,Z)20 (r, t)z[;j,w,(r’, t])1pr e

Fng om = (T [w[ o (T, ) o (v, 1)])1pP1, € 0 chamado operador de ordenamento temporal de teoria quantica de
campos [37].
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s

—Tr

—Tr 0 s

Figura 2.12: Superficie de Fermi do modelo fermionico de hot spots com os vetores de onda
Q. = (Q0,0), Q, = (0,Q0) e Q = (Qo, Qo) das possiveis instabilidades onda de densidade e
supercondutora que podem afetar o estado normal do sistema.

densidade podem ser escritas como

A d‘lAARM(A) = —AdiAaAR“"(A) + AN (A), (2.111)
d pom d g -
T oo (A) = —A—m0x G (A) + X (M), (2.112)
d —pom d i s

A X" (A) = = AN 0" (A) + muXl (M), (2.113)

onde, como anteriormente, 7, € o termo de dimensao anémala da constante de renormalizacao
Zy, dos campos fermionicos, que definimos na Eq. (2.66) desta tese.

A derivagao da equacao de fluxo de grupo de renormalizagdo para Afﬁfn(A) envolve o

cdleulo do contra-termo SARAT (A) através da prescricio T2y (g, o) = —iAT (A
’ ’ max{qo,vp-q}=A ’

para a transformada de Fourier da func¢ao de correlagao Fgg’gg = {(T] Z[(r, 1&)¢RT () D 1pr-

Dessa forma, calculando F?g’fg(q, ¢o) para excitagoes fermionicas em torno dos hot spots £ =1

e m = 3 na aproximagao de dois loops (veja a Figura 2.13), obtemos que

d

1
AdAAlg = 5[(g20+gl1ﬂ)A (glc+glr>A + (92:13 +918>A42

— (910 + 91) A2 ] + nuALs, (2.114)
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Figura 2.13: Funcdo vértice supercondutora F?g’l) (a, qo) (circulo cinza a esquerda da igualdade)

expandida em termos dos diagramas de Feynman que contribuem efetivamente para o modelo
fermionico de hot spots até a ordem de dois loops. Aqui, os triangulos e o quadrado com um “x”
. . . . . .o, . ~ ¢

inscrito indicam, a menos do fator imaginario +7, as fungoes respostas AU’Z e o0 contra-termo

¢ . . ~ o .
dA"™, do canal supercondutor. Nesse caso, consideramos a interacao entre férmions localizados
nos hot spots £ =1 e m = 3, cujos spins sao dados, respectivamente, pelas variaveis discretas

/
oed.

. .. . . ~ . . 1,3 5,7
onde, devido a invariancia do sistema por rotagoes de /2, utilizamos as ignaldades A 7, = A”,

4,2
e A

o0’

8,6 . ~ L .
= A, para a derivagao da equagao de grupo de renormalizagao acima.

No caso da funcgao resposta )Zfﬁfn(A) para instabilidades do tipo onda de densidade

com vetor de onda Q = (Qo, Qo), a sua equagao de grupo de renormalizagao na aproximacao
de dois loops pode ser escrita como
1
~1,3 ~1, ~4, ~1,3 ~4,2 ~1,3
A Xoe = 5 [glc SR 5 Y X = 02 Xar — G3pXarw| T M X (2.115)
a="1, a=",]
onde usamos, na derivacao do resultado acima, a expansao da transformada de Fourier da
R(2,1)

funcao de correlacao fODJg = (T ﬁ(r,t)wfg/(r’,t’)]hpl entre as excitagoes fermionicas dos

hot spots { =1 e m =3 (veja a Figura 2.14).
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Figura 2.14: Funcédo vértice onda de densidade fgg’l)(q, qo) (circulo cinza a esquerda da igual-

dade) com vetor de onda Q= (Qo, Qo) expandida em termos dos diagramas de Feynman que
contribuem efetivamente para o modelo fermiénico de hot spots até a ordem de dois loops. Aqui,
os triangulos e o quadrado com um “x” inscrito indicam, a menos do fator imaginario —i, as
fungoes respostas )zf;’if, e o contra-termo 5)??7?, do correspondente canal onda de densidade.
Nesse caso, consideramos a interacao entre férmions localizados nos hot spots £ =1 e m = 3,
cujos spins sao dados, respectivamente, pelas variaveis discretas o e o’.

A equacao de fluxo de grupo de renormalizacao da funcao resposta XRZ’m(A), que

o0’

descreve as instabilidades do tipo onda de densidade com vetor de onda Q = (7, 7), pode ser
derivada de forma analoga. De fato, considerando a expansao até a ordem de dois loops da
transformada de Fourier da func¢ao de correlagao Fgg:g = (T (x, )y, (v, t')])1pr entre os

1,0

férmions dos hot spots £ =1 e m = 2 (veja a Figura 2.15), obtemos o seguinte

d 1
AJX}{,?T, =3 [(91 + g3+ 2g3) Z X}lQa + (912 + 9g3p + 293:1) Z X4a’,3a — (g2 + QSv)X}{i/
azT?‘L a:T,\L
= (95 + 930)Xo7p = (920 + G30)X5lor = (930 + gsu)xi’f?fo] + X (2.116)

. . 1. . . . ~ 1,2 _ 56
Aqui, mais uma vez, utilizamos a simetria do sistema por rotagoes de 7 /2 e fizemos Xoo! = Xoo!

43 8,7 . . .
€ Xoor = Xoo Da derivagao da equagao acima.
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1,0

Figura 2.15: Funcao vértice onda de densidade Fgg’l)(q, qo) (circulo cinza a esquerda da igual-

dade) com vetor de onda Q = (7, 7) expandida em termos dos diagramas de Feynman que
contribuem efetivamente para o modelo fermioénico de hot spots até a ordem de dois loops.
Aqui, os tridngulos e o quadrado com um “X” inscrito indicam, a menos do fator imaginario
—1, as funcoes respostas Xi’ff, e o contra-termo 6)(?77:, do correspondente canal onda de densi-

dade. Nesse caso, consideramos a interacao entre férmions localizados nos hot spots £ = 1 e
m = 2, cujos spins sao dados, respectivamente, pelas variaveis discretas o e o’.
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Figura 2.16: Sinais dos parametros de ordem supercondutor e onda de densidade com simetria
s (a) e dy2_,2 (b) na regido em torno dos oito hot spots, que sao definidos como a interseccao
da superficie de Fermi com a zona antiferromagnética.

Por ultimo, devemos simetrizar e anti-simetrizar as fun¢des respostas nas Eqs. (2.114)—
(2.115) com respeito aos indices de spin e as posi¢oes relativas dos hot spots para derivar as
equagoes de grupo de renormalizacao dos parametros de ordem associados a uma potencial
instabilidade do estado normal do sistema em direcao a um dado estado ordenado ou com
quebra espontanea de simetria. De fato, supondo que o sistema aqui tratado esti sujeito a
instabilidades supercondutora do tipo singleto (SCS), onda de densidade de carga (ODC) e
spin (ODS), os seguintes parametros de ordem podem ser definidos para o modelo fermionico

de hot spots

Alcs = 50,0’(A}{§ﬂ + Ai’,i/): (2.117)
Alpg = 5070’(A¢1¥,§/ - Ai’,i/)a (2.118)
XonC = 000/ (XoTar + Xolar): (2.119)
Xope = 5a,af(Xc1fff/ - Xi’,i/)a (2.120)

Xons = Oao (Xoar + Xoar); (2.121)
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Xops = Uj—,a/(X};,i' - Xi’,if)a (2.122)
Xone = 0.0/ (Xoar + Xy )» (2.123)
Xope = 000t (Xo'ar = Xoar): (2.124)
Xops = 05 (Vorar + Xomr): (2.125)
Xops = Uj—,a/(ﬁif - %i’,i/)a (2.126)

onde os sobre-escritos dos termos no lado esquerdo da igualdade nas equagoes acima referem-

se as simetrias s e d,2_,2 do parametro de ordem na zona de Brillouin (veja a Figura 2.16),

enquanto que €./, 05, € 02, correspondem, respectivamente, as componentes do tensor de

Levi-Civita, da matriz identidade e da matriz de Pauli na direcao z. Como consequéncia, as

equagoes de grupo de renormaliza¢do para as quantidades nas Eqs. (2.117)-(2.126) sao dadas

por

d S
AJASCS

d
AﬂAéos

d S
Ad_AXODC’

d
AJX%DC
d S
AﬁXops
d 4
d_AXODS

d

A

Ad—AYSODc =

d

AJX%DC =

d =S
AJXODS

d
Ad_AXdODS

1 s s
= 5(910 + 92c + 91z + 9oz + 2gls + 2917’)ASCS + nT/JASCSa

1
= 5(91(: + 92c — G1z — 920 — 2015 + 2g1r)A§’~cs + WwAcsl’CS,

1
= 5(291 — g2+ 93+ 2912 — 920 — 93z + 293p — 4730 + 893:)XOpe

+ 77¢XSOD07

1
= 5(291 — go+ g3 — 2012 + G2r + G2 — 203)XDpe + Mo Xbpes

1 S S
= - 5(92 + 922 + 93+ 932 + 4930)XOps + M XoDns:

1 d d
= 5(9295 — 92+ 930 — 93)XoDs + M XoDss

1 s s
5(2910 — 92¢ + 293: — 93p)Xopc + MXoDC
1 ~d ~d
5(2910 — J2¢ — 293. + g3p)XODC + My Xopcs
1 s s
=~ 5(92c + 93)Xops + M Xops:
1

=— =(g2c — 93p)>zd0Ds + 77111)??)1:)5-

2

(2.127)

(2.128)

(2.129)
(2.130)
(2.131)
(2.132)
(2.133)
(2.134)
(2.135)

(2.136)

A anélise das equacoes de grupo de renormalizacao logo acima sera feita, primeira-

mente, utilizando os resultados de um loop para o modelo fermionico de hot spots, que, como
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Tabela 2.3: Expoentes criticos dos varios parametros de ordem do modelo fermionico de hot
spots para o ponto fixo de um loop definido na Eq. (2.85).

Expoente Expressao analitica Valor numérico
A5es H(Cie+ Coe + Cuy + Cop + 2015 + 204, 0.127
o %(Olc + Cye — C1p — Cop — 204, + 2C4,) —0.186
appe 2201 — Cy+ Cy + 201, — Cay — Oy + 20, — 4C3, + 8Cs;) 0.200
@b pe $(2C) — Co + C3 — 201, + Coy + Cs, — 2C5)) 0.103
AOps —L(Cy + Cop + C5 + Csp 4+ 4C3,) —0.997
abps %(CM — Cy + Cs, — C) 0.128
Aope 2(2C1. — Coc + 2C3, — Csp) 0.102
abpe 3(2C1. — Cop — 2Cs3, + Csyy) —0.160
Hps —2(Coe + Csp) —0.044
&gDS —%(Czc - C3p) 0.064

vimos, mostram que a maioria dos acoplamentos do sistema diverge, segundo o Ansatz de-
finido na Eq. (2.42), para uma escala critica de energia A.. Dessa forma, se substituirmos
esse resultado nas Eqs. (2.127)-(2.136) e, ao mesmo tempo, desprezarmos a contribui¢ao de
dois loops decorrente do termo de dimensao anomala 7y, obteremos que os varios parametros
de ordem do modelo comportam-se, proximo a A., segundo a lei de poténcia Agc ~ A*SC e
Xop ~ AP onde os expoentes criticos asc e app sao expressos na Tabela 2.3. Observando
os valores desses expoentes, notamos que alguns dos parametros de ordem do modelo divergem
proximo a escala critica A., com a ordem onda de densidade de spin com simetria s e vetor
de onda Q = (m, 7) tornando-se o principal tipo de ordenamento nessa escala de energia. Em

seguida, vem as ordens supercondutora com simetria d,2_,2 e do tipo singleto (SCS-d) e onda

~y
de densidade de carga para o vetor de onda Q = (Qo, Qo) e com mesma simetria (6\/[)C—d), que
na notacao da referéncia [19] é também chamada de onda de densidade quadrupolar (ODQ).
Aqui, chama-se atengdo o fato de o valor numérico dos expoentes criticos a g e @ - estarem
muito préoximo um do outro. Supondo que essa proximidade nao é acidental, ela deve estar
ligada, naturalmente, a algum tipo de simetria emergente envolvendo as excitacoes fermionicas
em torno dos hot spots. De fato, um tipo de simetria com essas caracteristicas, conhecida como

simetria de pseudospin SU(2), foi descoberta para o modelo de spin-férmion em duas dimen-

soes espaciais por Metlitski e Sachdev em 2010 [17, 18]. As implicagoes fisicas desse tipo de
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Tabela 2.4: Expoentes criticos dos varios parametros de ordem do modelo fermionico de hot
spots para o ponto fixo PF; das fung¢des betas de dois loops B;({g;r}) -

Expoente Expressao analitica Valor numérico
Vics 5(Gie + Boe + 10 + G50 + 201, + 203,) + 11 4.141
Vics 3(Gie + G — Gia — 930 — 291+ 207,) + 0 0.304
vope 5207 — G5+ 95 + 201, — Ge — G5 + 205, — 493, + 893,) + 1 3.801
Vope 1297 — 95 + 95 — 205, + Gbe + Ghe — 205,) + 15 3.801
Yops —3(95 + g5, + 95 + g5, +4g5,) + 1) 0.041
Vops 35— G5+ G — 93) + 15 3.878
Vo 5207 — g5 + 203, — 93,) + 4.141
Ybpc 3291 — g5 — 293, + 63,) + 1} 0.304
Vops — (g5 + 95,) + 1, 4.222
U6ps —3(95. — 93,) + i) 4.222

simetria, no contexto dos cupratos supercondutores, foram exploradas mais detalhadamente em
trabalhos subsequentes de Efetov et al. [19, 20, 22|, onde foi demonstrado que o parametro de
ordem do modelo de spin-férmion, descrevendo o emaranhamento entre SCS-d e 6\/[)C—d, possui
fator de forma com simetria SU(2).

Considerando as corregbes de dois loops para o sistema, a solugdo das Eqs. (2.127)—
(2.136), na vizinhan¢a do ponto fixo nao-trivial PF; discutido anteriormente, mostra que os
parametros de ordem supercondutor e onda de densidade do modelo fermionico de hot spots
deixam de apresentar divergéncia, a medida que a escala de energia A flui para o regime de
baixas energias. De fato, nessa situacao, os parametros de ordem comportam-se segundo as leis
de poténcia Agc ~ A¥SC e xop ~ A¥°P, com todos 0s expoentes criticos vsc e Vop assumindo
valores positivos (veja a Tabela 2.4). Como consequéncia, isso implica na auséncia de quebra
espontanea de simetria no modelo para temperaturas finitas, com as fases supercondutora e
onda de densidade de carga e spin manifestando-se apenas como instabilidades cujo compri-
mento de correlacao nao envolve todo o sistema, ou seja, ordens de curto alcance. Esse tipo de
comportamento, revelado pela inclusao de flutuagoes quanticas de dois loops no modelo fermi-
onico de hot spots, caracteriza também toda a classe de sistemas bidimensionais com simetria

continua e interacoes de curto alcance, de acordo com o chamado teorema de Mermin-Wagner®

0 teorema de Mermin-Wagner, também conhecido como teorema de Mermin-Wagner-Hohenberg [62, 63|
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[65].

Pelos valores dos expoentes criticos na Tabela 2.4, notamos também que as flutuagoes
antiferromagnéticas, relacionadas ao parametro de ordem x{ g, continuam sendo dominantes
no sistema proximo ao ponto fixo de dois loops PF;, com um comprimento de correlagao finito.
Um outro resultado interessante esté relacionado ao fato de os dois expoentes criticos v g e
3 pe, associados a fases subdominantes no sistema, serem iguais dentro da ordem de precisio
numérica utilizada para a determinagao dos acoplamentos g;. Para explicar isso, definiremos,
primeiramente, o seguinte spinor de quatro componentes [17, 18, 19| utilizando a notacao de

Balian-Werthamer [66]

Ve )
U, =|. , 2.137
14 (Zo_y(wz)T 7- ( )
. Yy t b
onde, aqui, 7 representa um espaco de particula-buraco, ¢, = y )L ()T = J’T , e oY
L) 5 .

¢ a matriz de Pauli na direcao y. Em seguida, notamos que as interagoes responsaveis pelas
ordens SCS-d e 6[\)6—d sao, no limite de baixa energia, gic, 92¢, 912, G2z € g3.. Como resultado,

temos que a Lagrangiana de baixa denergia £ opc: due descreve o emaranhamento entre

SCS/ODC

essas duas fases nesse limite, pode ser escrita em termos dos spinores na Eq. (2.137) da seguinte
maneira

c Lo—H,— Ha, (2.138)

SCS/ODC

onde Ly, H. e H, correspondem, respectivamente, a

Lo = % Ui(i0; + ivy - V) Uy, (2.139)
J4
M. = %[(qqa\yl) (ThoWs) + (Thol,) - (Thow,)
+ (VloWy) - (VlaW,) + (UioWs) - (UioWy)], (2.140)
H, = L[ WlioD,) - (WlioW,) + (VlioWs) - (WioWs)

+ U, 0l + Ul o, Ul o, + c.c]. (2.141)

em fisica da matéria condensada e por teorema de Coleman [64] em teoria quantica de campos, diz que nao
pode haver, para T" # 0, o fendmeno de quebra espontanea de simetria em um sistema de dimensionalidade
d < 2 com simetria continua e interagoes de curto alcance.
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As interagoes nas Hamiltonianas H. e H, sdo dadas por g. = |g5.| = |91.|/2 € 9= = 91, = 95, =
g4y, @0 passo que o = (0%, 0Y,0%) denota o vetor das matrizes de Pauli. A Lagrangiana na Eq.

(2.138) ¢ invariante através da transformagao

SU(2), {‘I’\P} U {‘I’\P} | (2.14)

comi = 1,2,3,4. Aqui, os termos U; representam matrizes unitarias do grupo de simetria SU(2),
que sao definidas no espaco de particula-buraco 7 e obedecem a seguinte propriedade UJa‘Ui =
o. A invaridncia do sistema por essa transformacao, que relaciona os campos fermionicos W,
dos hot spots conectados pelo vetor do ordenamento antiferromagnético Q = (m, ), é conhecida
por simetria de pseudospin SU(2)xSU(2)xSU(2)xSU(2) [17, 18, 67].

Segundo Metlitski e Sachdev [17, 18], essa simetria emergente ¢ a principal responsavel
pela degenerescéncia entre os parametros de ordem das fases SCS-d e ODC-d no modelo de
spin-férmion. Para verificar se isso é também verdade no caso do modelo fermidnico de hot

spots, usamos os spinores W, na Eq. (2.137) e definimos, para as excitacoes fermionicas dos hot

spots £ =1,...,4, o seguinte operador matricial
Oesone =7 | Tro(Wa¥h) = Tro(‘lls‘I’D] : (2.143)

Em seguida, efetuando a operagao de traco parcial (Tr,) sobre o espago de spin, que tem o efeito
de selecionar apenas os operadores do estado singleto, e entao a multiplicagao pela matriz de

Pauli 7% do espaco de pseudospin particula-buraco 7, obtemos o seguinte resultado

Ad . ( 60,0’(¢I,o¢3,0’ - @/)1,07/)2,0—’) o0 (¢370/¢1’0 - @/}27a’¢470)> . (2144)

§CS/ODC _8070/(w17g¢;70/ - wl,gw;gl> 50,0/(¢§,g¢1,a' - ¢$,U7/J4,a/)
Os termos da diagonal principal de @dSCS/c/)BE representam os operadores que caracterizam a
fase 6\D/C—d, enquanto os termos da outra diagonal definem os operadores para SCS-d. De fato,

aplicando a metodologia do grupo de renormalizacao de teoria quantica de campos a funcao de

correlagao (T@d —(r,t;1',t"))1p1, somos levado ao resultado

SCS/ODC
d R d Szd *d
AL v AL opc  2scs 2.14
dA<O>SCS/ODC dA (—Agcs X?)dDC)T’ )
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onde Al.q e X4 o sA0, respectivamente, os parametros de ordem para as ordens SCS-d e ODC-
d, cujas fungoes betas, na aproximacgao de dois loops, aparecem nas Eqs. (2.128) e (2.134).

Portanto, a solugao da Eq. (2.145) na vizinhanca do ponto fixo PF; é dada por

<(f)>d N(A): 1 (%dODC(O) égdCS(O)) .Fd N(A) (2.146)
SC5/0DC VIGO0V + [AZos(0)F \—A%0s(0) X&he(0) /), ses/one

onde o dltimo termo que aparece na expressao acima possui, em relacao & escala de ener-

gia A, a dependéncia F¢ (A) = [IXEpc(0))? + |A-s(0)[?]H/2A¥, com o expoente critico

SCS/ODC

va = Vicg = U4 5o = 0.304. Por outro lado, o termo que multiplica F? (A) é o fator de

SCS/ODC

forma do parametro de ordem <@>Z‘CS/6BE(A) para as fases emaranhadas SCS-d e (ﬁf}—d, que
obviamente é uma matriz do grupo de simetria SU(2). Dessa forma, a emergéncia da simetria
de pseudospin, associadas com transformacoes do tipo particula-buraco entre os quatro pares
de hot spots conectados por Q = (m, 7), possibilita o mapeamento da fase supercondutora com
simetria d,2_,2 em uma fase onda de densidade de carga com mesma simetria d,2_,2 e vetor de
onda Q = (Qo, Qo), desde que o sistema esteja proximo ao ponto fixo nao-trivial de dois loops
PF;. Observando a Tabela 2.4 e a Eq. (2.143), podemos constatar que o parametro de ordem
para ambas as fases supercondutora SCS-s e onda de densidade de carga ODC-s também possui
fator de forma com simetria SU(2) proximo a esse ponto fixo. Como ja havia sido mencionado,

~

um resultado semelhante, no que diz respeito ao parametro de ordem <O>(;'CS/6]56(A)’ foi tam-
bém derivado para o modelo de spin-férmion em duas dimensoes espaciais, no limite onde as
flutuacoes antiferromagnéticas do sistema tornam-se criticas [17, 18, 19].

Para dar suporte aos resultados apresentados até aqui, calcularemos agora as suscep-
tibilidades renormalizadas para as ordens supercondutora SCS-d, onda de densidade de carga

ODC-d e onda de densidade de spin dos tipos ODS-5 e ODS-s, que sao definidas, respectiva-

mente, por

Xscsa(l) = N(O)/O dEAG05(6) Ak (£), (2.147)

l
X all) = NO) [ d6Tboc(EToel). (2.148)
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Figgr\a/ 2.17: Fluxo de grupo de renormalizacao das susceptibilidades das fases SCS-d, ODC-
d, ODS-s e ODS-s do modelo fermionico de hot spots na aproximacao de dois loops, com as
condicoes iniciais ¢g;r(0) = 1/2 para os acoplamentos renormalizados. Essas susceptibilidades
sdo calculadas em unidades da densidade de estados N(0) para a variavel [ = In(Aq/A).

Xgis..() = N(0) / 0¥ (E) X s (€): (2.149)
Xops+(l) = N(0) / 06Xt (€)X s (€). (2.150)

Os resultados numéricos para essas susceptibilidades sao mostrados na Figura 2.17. A partir
disso, podemos confirmar que, embora as susceptibilidades SCS-d, ODC-d e ODS-s sejam re-
forcadas para altas energias, elas eventualmente convergem para plateaus em baixas energias
na aproximacao de dois loops, indicando claramente a presenca de ordens de curto alcance no
sistema. Nesse regime, o comprimento de correlacao das flutuacoes antiferromagnéticas ODS-s
torna-se muito maior que o tamanho do espacamento da rede do modelo, porém ele nao diverge
no ponto fixo de dois loops, como pode ser observado no inset da Figura 2.17. Com resultado, a
simetria emergente de pseudospin, que relaciona, por exemplo, as fases supercondutora SCS-d
e onda de densidade de carga 656—(1, toma realmente lugar em baixas energias no modelo

fermionico de hot spots na presenca de fortes flutuagoes antiferromagnéticas [23, 24].
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2.6.2 Onda de densidade de pares e ordem de carga

Para analisar a instabilidade supercondutora no modelo fermionico de hot spots com
vetor de onda finito Q, = (Qo,0) ou Q, = (0,Qy), que possui algumas similaridades com o
estado de Fulde-Ferrel-Larkin-Ovchinnikov (FFLO) [68, 69] e é conhecida na literatura como
onda de densidade de pares (ODP) [70], e a ordem de carga (OC) com vetor de onda na mesma
diregdo, vamos adicionar um termo perturbativo a Lagrangiana total do sistema L[, 4], que

é dado por

ext[qu)Jr 1/)] A45 ¢4U¢50 + AS 1/)8 awl o T Ao-o- 77Z)3 aw6o + A72 w40¢2 o’
+ Ai:i/wl,awaa’ + A?f;/w%aw&o’ + Aii/wlawt’),a/ + Ki’,i/%,aws,w
+ Xl s+ Xyl 1 o + X290 00 + X ohd 4

+ XSS oo+ XLAL by + X2 5,00 + X2l s 0 + cc.y (2.151)

onde ﬁf;’z_ﬁ = ﬁﬁ’ffﬁ (r,t)e /'Efm Xt (T, t) sdo, respectivamente, as fungoes respostas para ODP
e OC no sistema (veja a Figura 2.12). Redefinindo os parametros microscopicos da Lagrangiana
.cfj({ [T, 9] em termos de parametros renormalizados ou fisicos, semelhantemente ao que foi feito
nas Eqgs. (2.108)—(2.110), as equagdes de grupo de renormalizacao na aproximacao de dois loops

para as transformada de Fourier dessas funcoes respostas podem ser escritas como

d ~ ~ ~

AdA A45 = Agae Ao, — g3 AL ]+ s A0, (2.152)
d ~ - - ~

Am =\ {g% A = g XS — gs XS | XD, (2.153)

a=T,}
com A\ = 1/(cosfr + senfr) e o angulo O sendo definido logo abaixo da Eq. (2.61). Nesse

caso em particular, nos consideramos a taxa de espalhamento entre os férmions dos hot spots
¢ =4 e m =5 para os canais particula-particula e particula-buraco, que sao dadas, respecti-
vamente, pelas func¢oes de correlacao FODP45(q, Q) € Fog 45)(q, Qo) Essas ultimas funcgoes sao,
por sua vez, representadas em termos dos diagramas de Feynman mais relevantes na Figura

2.18. Observando as Eqs. (2.152) e (2.153), vemos que elas descrevem, de fato, as ordens

supercondutora e onda de densidade de carga com vetor de onda Q, = (Qo,0). Porém, devido
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a invariancia do modelo por rotagoes de 7/2 (ou simetria C;), equagoes semelhantes para as
funcoes respostas devem ser obtidas, quando se considera o efeito de instabilidades como essas,
cujo vetor de onda Q, = (0, Q) aparece na direcdo perpendicular.

Os parametros de ordem para as instabilidades ODP e OC com as simetrias s e dg2_,2
devem ser aqui definidos simetrizando e anti-simetrizando as funcoes respostas com relagao aos

indices de spin e as posicoes dos hot spots na zona de Brillouin, ou seja, da seguinte forma

Adpp = 50,0’(83’,?7/ + Aif,—/)v (2.154)
Aopp = oo (s, — ALY, (2.155)
Xoe = 00 (X0 + X20), (2.156)
Xoe = 00 (X0 = 220, (2.157)

Como resultado, as equagoes de grupo de renormalizacao na aproximacao de dois loop podem

ser escritas como

d ~ ~ _

Ad_AASODP = Mgt + 930)Aopp + MAOD P (2.158)
d ~ _ _

AmAdODP = — (g3 + g3v)AdODP + 77¢AdODPv (2.159)
d ~ ~ ~

AmXSC = )\(ggv — g3t>XSC + U¢XSC7 (2160)
d =4 >d >d

Ad_AXOC = M—g3v + 93) Xoc + M Xoc- (2.161)

Para obter uma ideia qualitativa dos resultados de grupo de renormalizacao, discuti-
remos primeiramente as correcoes de um [oop para o modelo fermidnico de hot spots. Nessa
ordem de aproximacao, podemos calcular os parametros de ordem para ODP e OC préximo
A, simplesmente substituindo o Ansatz (2.42) para os acoplamentos nas Eqgs. (2.158)—(2.161)
e, em seguida, desprezando a contribuicao de dois loops, dada pelo termo de dimensao ano-
mala 7,. Fazendo isso, nés encontramos imediatamente dois diferentes regimes, que dependem
crucialmente dos valores iniciais dos acoplamentos para interagoes do tipo do modelo de Hub-
bard. Para compreender isso, devemos comparar diferentes escalas de energia, que emergem no

presente problema: a primeira é a escala critica A., dada pelos acoplamentos que divergem no
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limite de baixa energia, e a segunda escala corresponde ao cut-off de baixa energia das bolhas
de polarizacao particula-particula e particula-buraco para os vetores de onda Q, = (Qo,0) e
Q, = (0,Qo), ou seja, vitk.(1 — tanfr)/A. Por simplicidade, consideraremos aqui a superficie
de Fermi renormalizada que emerge na aproximacgao de dois loops, para fazer uma estimativa
sobre qual dessas escalas vence sobre a outra nos dois regimes fisicos mencionados acima.

No primeiro regime, que ocorre para acoplamentos fracos no presente modelo (ou seja,
gir(0) < g, onde g. é um acoplamento critico), ¢ facil verificar que vEk. > A.. Isto significa
que o cut-off de baixa energia nas bolhas de polarizacao particula-particula e particula-buraco
para os vetores de onda Q, = (Q,0) e Q, = (0,Q)) impedira a divergéncia dessas fungoes
no ponto fixo de um loop. Dessa maneira, ambas as instabilidades ODP e OC permanecem
com um comprimento de correlagao muito inferior aqueles das ordens SCS-d e C/)]\D/S—s, uma
vez que os diagramas de Feynman correspondentes a essas duas tltimas ordens sao indepen-
dentes de qualquer tipo de cut-off (veja as Figuras 2.13 e 2.14). Essas conclusdes estdo em
total concordancias com alguns trabalhos referentes ao modelo de spin-férmion |26, 71|, sendo
também confirmadas por um trabalho independente de Whitsitt e Sachdev |72| para o modelo
fermionico de hot spots.

Por outro lado, no segundo regime, e para as nossas pretensoes o mais interessante, o
comportamento do sistema muda drasticamente. Isto ocorre para acoplamentos moderados no
sistema |g;z(0) > g.|, uma vez que nessa situagao temos A, > v%k.. A maior parte dos parame-
tros de ordem calculados aqui exibem uma divergéncia para a escala de altas energias A., que é
evidentemente uma consequéncia da divergéncia dos acoplamentos, quando a aproximacao de
um loop do grupo de renormalizacao é implementada para esse modelo em questao. Consequen-
temente, os parametros de ordem para as instabilidades ODP e OC tenderao a se comportar,
proximo a A., como uma lei de poténcia da forma, &opp ~ (A —A,)vorP ¢ f"?oc ~ (A—=A,)%oc,

onde os expoentes criticos appp € apc sao dados, aproximadamente, por

appp = Mgst + g30) = 0.373, (2.162)
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Figura 2.18: (a) Funcao vértice supercondutora F?gig(q, o) (circulo cinza & esquerda da igual-

dade) expandida em termos dos diagramas de Feynman que contribuem efetivamente para o
modelo fermionico de hot spots até a ordem de dois loops. (b) Funcao vértice ordem de carga
Fgg’ig(q, o) (circulo cinza a esquerda da igualdade) com vetor de onda Q, = (Qo, 0) expandida
em termos dos diagramas de Feynman que contribuem efetivamente para o modelo fermionico

de hot spots até a ordem de dois loops

abpp = —A(gst + gsu) = —0.373, (2.163)
apHe = ANgse — gse) = 0.125, (2.164)
abo = M—gsu + gar) = —0.125. (2.165)

Podemos notar dos resultados de grupo de renormalizacao na aproximacao de um loop
acima que os expoentes associados com os parametros de ordem para as fases ODP e OC com
simetria d,2_,» tornam-se negativos, o que leva essas duas quantidades a divergir préximo a

escala critica de energia A.. Contrario a isso, os parametros de ordem para essas fases com
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simetria s renormaliza-se para zero perto da mesma escala de energia A.. Além do mais, os
expoentes criticos associados com as fases ODP-d e OC-d tornam-se, na aproximacao de um
loop do grupo de renormalizacao, equivalentes aos expoentes para as fases SCS-d, (jI\)a—d,
que mostramos na Tabela 2.3. Um outro efeito observado no modelo fermiénico de hot spots,
no que diz respeito as fases ODP e OC, ¢ a a diminuicao do moédulo dos vetores de onda
Q. = (Qo,0) e Q, = (0,Qp), na situacdo onde ocorre o aumento da dopagem no sistema por
portadores de carga do tipo buraco. Essa dependéncia do vetor de onda com a dopagem é
observada experimentalmente para algumas familias dos cupratos supercondutores [30]. De
fato, ela revela o papel relevante que a superficie de Fermi desempenha para o aparecimento
dessas ordens, no que se refere, pelo menos, a familia dos cupratos supercondutores que nao
possui o elemento lantanio em sua estrutura.

Como discutido anteriormente, as divergéncias que aparecem nos parametros de ordem
do modelo fermionico de hot spots na aproximacao de um loop sao artificiais e podem ser elimi-
nadas introduzindo correcoes no modelo de mais alta ordem. De fato, considerando correcoes
de dois loops e resolvendo as Eqgs. (2.158)—(2.161) na vizinhanga do ponto fixo PF;, obtemos
que os parametros de ordem para as fases ODP e OC devem obedecer as leis de poténcia

Aopp ~ A"0PP e Xpo ~ A0C, onde os expoentes criticos vopp € Voo correspondem a

Vopp = Agst + gsu) + 1y, = 3.722, (2.166)
vopp = —Agst + gs0) + 15, = 3.722, (2.167)
Voo = Mgso — gat) +my = 3.722, (2.168)
vho = M—gso + g3t) + 1}, = 3.722. (2.169)

Pelos resultados mostrados acima, concluimos que, na aproximacao de dois loops, os
expoentes criticos dos parametros de ordem definidos nesta se¢ao tornam-se positivos e, como
uma consequéncia, ao invés de serem divergentes, como na aproximagcao de um loop, eles fluem
claramente para zero no limite onde a escala de energia A tende para baixas energias. Em

termos fisicos, isso ocorre porque a corre¢ao de dois loops da auto-energia (isto é, a instabilidade
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de pseudogap) nas equagoes de grupo de renormalizacao impede a formagao de correlagoes
quanticas de longo alcance, ou seja, com comprimento de correlagao que envolva todo o sistema
[25].

Uma outra propriedade interessante que emerge dos resultados nas Eqs. (2.166)—(2.169)
é a degenerescéncia entre os expoentes criticos das fases ODP e OC no modelo fermionico de hot
spots. Como era de se esperar, isso é puramente uma consequéncia da simetria emergente de
pseudospin (2.142) que aparece no sistema proximo ao ponto fixo nao trivial de dois loops PF;.
De fato, o fator de forma para os parametros de ordem das fases emaranhadas ODP-s/0OC-s
e ODP-d/OC-d possui simetria SU(2), em completa analogia com o resultado derivado na Eq.
(2.146) para o parametro de ordem relacionando as ordens de curto alcance SCS-d e ODC-d.
No contexto do modelo de spin-férmion, um tipo de simetria com essas caracteristicas — ou
seja, envolvendo os parametros de ordem para as fases ODP e OC - foi notada em um trabalho
de Pépin et al. [26], que trata da competigao entre as ordens ODP-d/OC-d e SCS—d/(jﬁé—d
na aproximacao de campo médio em um sistema com auséncia de simetria de rotacao Cy, e
também em um trabalho de Wang et al. |73, 74|, onde é mostrado, através de uma analise de
Ginzburg-Landau, que os parametros de ordem para as fases ODP e OC tornam-se componentes
de um “super-vetor” com simetria SO(4) no regime de baixa energia.

Do ponto de vista experimental, uma fase supercondutora com vetor de onda ligando
os hot spots na dire¢do dos eixos principais da zona de Brillouin [Q, = (Qo,0) ¢ Q, = (0, Qo)],
possuindo assim as mesmas caracteristicas de uma fase ODP bidirecional, foi recentemente ob-
servada no cuprato supercondutor BiySroCaCuyOgy, [75], por meio da técnica de microscopia
de corrente de tunelamento Josephson. Desse modo, podemos afirmar que as conclusoes deri-
vadas de modelos relativamente simples, como o modelo fermiénico de hot spots ou o modelo de
spin-férmion, podem ter grande impacto na descricao dos possiveis tipos de quebra espontanea

de simetria presentes, por exemplo, na fase de pseudogap dos cupratos supercondutores.
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2.6.3 Ordens de carga e spin uniformes

Uma outra quantidade que pode ser analisada no modelo fermionico de hot spots, por
meio do método de grupo de renormalizacao, sao as chamadas susceptibilidades uniformes de
carga e spin, que indicam, respectivamente, a presenca ou nao de gaps de carga e spin na regiao
da superficie de Fermi em torno dos hot spots |76]. Para isso, devemos adicionar a seguinte

Lagrangiana ao sistema

L Z R R T (2.170)

que envolve o produto da funcao de resposta uniforme X(fia = X(fvg(r, t) pelo operador densidade
de carga em cada um dos oito hot spots. Como era de se esperar, a Lagrangiana acima produz
diagramas de Feynman divergentes, quando tenta-se acessar a fisica de baixa energia da funcao
de correlagao FE)D w= (T [%U( )W o (Y, t)])1pr perturbativamente. Dessa forma, redefinindo
os parametros microscopicos de ﬁg’()t [T, 9] em termos de parametros fisicos ou renormalizados e
invocando a condicao de independéncia dos parametros da teoria inicial com a escala de energia
A, obtemos que as func¢oes uniformes renormalizadas, no espaco de momento e frequéncia,

obedecem a seguinte equacao de grupo de renormalizacao

d Re d Re Re
AT X(A) = =M AT (A) + 0y X5 (A). (2.171)

Em seguida, calculamos a contribuicao até a ordem dois loops para a transformada de

Fourier da funcao de correlacao Fgg,)ﬁ e impomos entao a prescricao Fgg:Z (4, o) =

max{qo,vr-q}=A
—inﬁ}e(A) para definir os contra-termos 5Xf£(A) da equagao acima. Na Figura 2.19, represen-
tamos esquematicamente os diagramas de Feynman que contribuem, nessa ordem de aproxima-
cao, para Fgg:g (a, q0), evidenciando o fato de que somente diagramas de dois loops, conhecidos
na literatura como diagramas de Aslamazov-Larkin [67, 77|, aparecem na sua série perturba-

tiva. Dessa forma, definindo as fungoes respostas uniformes de carga e spin, respectivamente,

por

Xo = 0001 (X} 5 — X2,0), (2.172)
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Xs = 0% (X, 5 — X2 ,), (2.173)

e substituindo, em seguida, o termo de dimensao anémala 1, na Eq. (2.171), obtém-se, depois

de algum trabalho algébrico, o resultado

1
A Xo =5 05+ 05, + 95, + (93 — 932)°] X (2.174)
d 1
A= Xs = 5 91 + 91, + 91 + (93 — 982)°] Xs. (2.175)

Como um teste do que foi derivado aqui para as funcoes respostas uniformes de carga X e spin
Xg, verificamos que o limite unidimensional das Eqs. (2.174) e (2.175) logo acima implica na
reproducao dos resultados em uma dimensao espacial para sistemas fermionicos com interacoes
quérticas entre as suas excitagoes [416, 78|.

Por meio da solugdo numérica das Eqs. (2.174) e (2.175), em termos da varidvel
[ = In(Ag/A), estabelecemos o comportamento das quantidades |Xc(1)|* e |Xs(1)]?, que sdo
conhecidas, respectivamente, como as susceptibilidades uniformes de carga de spin. De acordo
com a Figura 2.20, a susceptibilidade uniforme de carga | X¢(1)|? torna-se fortemente suprimida
e renormaliza-se para zero no limite de baixa energia. Isso implica na existéncia de um gap
no espectro de excitacao de carga do modelo proximo aos hot spots. Por sua vez, esse gap é
produzido devido a acao conjunta dos dois acoplamentos do tipo Umklapp g3 e g3., que como
vimos, renormalizam-se para valores finitos diferentes de zero para condigoes iniciais do tipo
do modelo de Hubbard. Podemos entao concluir que a natureza do estado fundamental do
modelo fermionico de hot spots é claramente isolante, concordando entao com o fato de o peso
da quasiparticula Z ser nulo nas regioes em torno dos hot spots.

A susceptibilidade uniforme de spin |Xs(1)|?, por sua vez, renormaliza-se mais len-
tamente do que |X(1)|?, mas tende a anular-se quando o fluxo de grupo de renormalizagao
estende-se para a regiao de baixa energia do sistema. Como era de se esperar, isso indica que

deve haver um gap no espectro de excita¢ao de spin, o qual é produzido pela agao conjunta das

interacoes do tipo Umklapp g3, e a do tipo Cooper gi.. Tais interagoes contribuem, respectiva-
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/f\/@sﬁ

Figura 2.19: Expansao da funcao de correlacdo Fgg:z)e(q, qo) (circulo cinza do lado esquerdo

da igualdade) em termos dos diagramas de Aslamazov-Larkin [67, 77| de dois loops. Essa
funcao de correlacao esta relacionada as funcoes respostas uniformes renormalizadas Xoa, que
sao representadas aqui na forma de triangulos nos diagramas de Feynman, enquanto o contra-
termo X dessas funges aparece indicado por um quadrado com um “x” inscrito no tiltimo
diagrama da expansao.

mente, para a intensificacdo das correlagoes antiferromagnéticas com vetor de onda Q = (7, )
e supercondutoras.

Os resultados de grupo de renormalizacao na aproximacao de dois loops apresentados
aqui sugerem entao que o estado de baixa energia do modelo fermiénico de hot spots é um
liquido isolante com gap de spin, ou seja, ele nao possui quebra espontanea de simetria assim
como quasiparticulas fermiénicas bem definidas, em completa conexao com as conclusoes de
Furukawa e Rice [46]. Contudo, nesse caso, os resultados derivados da aproximacao de um loop
desse trabalho comportam-se de maneira contraditoria, uma vez que o parametro de ordem

para a fase onda de densidade de spin com simetria s diverge para uma certa escala de energia

A., enquanto a susceptibilidade uniforme de spin |Xs(l)|*> anula-se na mesma regiao de energia.
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Figura 2.20: Fluxo do grupo de renormalizagao das susceptibilidades uniformes de carga (C)
e spin (S) do modelo fermidnico de hot spots na aproximacgao de dois loops, com as condigoes
iniciais g;z(0) = 1/2 para os acoplamentos renormalizados.

A inclusao de flutuacbes quanticas até a ordem de dois loops, no modelo fermionico de hot
spots, resolve essa contradi¢ao, com a demonstragao da finitude o parametro de ordem 3¢ €
a presenca de um gap de spin no sistema, quando o mesmo aproxima-se do ponto fixo PF; no
regime infravermelho.

O estado exibido pelo modelo fermidnico de hot spots, a segundo a andlise do grupo de
renormalizacao na aproximagao de dois loops, compartilha as mesmas caracteristicas do estado
de liquido nodal observado para o cuprato BisSroCaCuyOg, 5 levemente dopado com portadores
de carga do tipo buraco [79]. Esse estado aparece na regiao de transicao entre a fase isolante
de Mott e a fase supercondutora, com o fator de estrutura do seu gap possuindo a mesma
simetria do gap supercondutor nesse material, ou seja, a simetria simetria d,2_,2. Fazendo uma
analogia entre as propriedades do modelo de hot spots e as do modelo de Hubbard de duas
cadeias |53, 54|, onde o gap de spin esta também presente, podemos dizer que a fisica de baixa

energia do modelo fermionico de hot spots suporta a ideia de pares de Cooper pré-formados.
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Além do mais, a supressao das susceptibilidades uniformes de carga e spin pode indicar um
truncamento da superficie de Fermi nos hot spots, levando a formacao de arcos fermionicos,
ou também indicar a sua reconstrucao, acarretando na formacgao de pockets. Portanto, as
propriedades de baixa energia do modelo fermionico de hot spots podem, possivelmente, ter
algumas similaridades com a fenomenologia dos cupratos supercondutores, que é observada

para altas temperatura na regiao sub-dopada do seu diagrama eletronico de fases.



Capitulo 3

Competicao entre a fase de corrente de
loop do tipo Oj; e a fase de carga com
simetria dxz_yz na direcao da diagonal em
um modelo bidimensional com hot spots

Une fourmi de diz-huit métres
Avec un chapeau sur la téte

Ca n’existe pas! Ca n’existe pas!
Et pourquoi pas?

Robert Desnos

Neste capitulo, iniciamos a discussao do modelo de trés bandas (ou modelo de Emery),
que descreve as interacoes do tipo de Hubbard entre as excitacoes fermionicas localizadas nos
orbitais do cobre e do oxigénio em uma célula unitaria semelhante & dos cupratos supercon-
dutores no regime subdopado. A nossa abordagem aqui envolve a formulacdo de uma teoria
efetiva de baixa energia para esse modelo que descreve a competicao entre a fase de corrente de
loop do tipo ©;; — proposta ha uma década atras por Varma [10] e detectada em experimentos
de difragao de néutrons [8] — com a ordem de carga do tipo onda de densidade quadrupolar com
simetria d,2_,2, que foi prevista por diversos modelos que tentam descrever a fase de pseudogap
dos cupratos supercondutores [17, 19, 24, 26, 27|. Através da andlise das solugoes de campo

médio para os parametros de ordem dessas fases, tentaremos resolver a aparente contradicao

70
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entre teoria e experimento no que se refere a auséncia modulacoes de carga com vetor de onda
na direcao da diagonal da zona de Brillouin nesses materiais. Os resultados apresentados neste

capitulo decorrem do nosso trabalho publicado na referéncia [28|.

3.1 Modelo de trés bandas

Nesta secao, definimos a parte quadratica e interagente da Hamiltoniana de um modelo
de trés bandas (o chamado modelo de Emery) # [80, 81|, relevante para a descricdo da regido

sub-dopada do diagrama de fases dos cupratos supercondutores, da seguinte forma:

:_tpdzz zapz+V/20+CC _tppzz z+zx/2apl+l/’/20+cc)

gd - ana + ZZ”H—V/Q o’ (31)
Hing :UdzﬁfTﬁj¢ + Z Mito/24 z+u/2¢ + Vpdzznfofw/za (3'2)

A Hamiltoniana H = Ho + Hint descreve o movimento de férmions de spin 1/2 nos orbitais do
cobre [Cu(3d,2_,2)| e do oxigénio [O(2p,) e O(2p,)], que estdo localizados na célula unitaria
de CuOy (veja Figura 3.1). As quantidades CZIU e a?w sao, respectivamente, os operadores
de criagao e aniquilacao dos férmions localizados no sitio ¢ com spin o do orbital do Cu e os
operadores de criacao e aniquilagao de férmions no sitio i+2/2 (v = x,y) com spin o do orbitais

do O. Além disso, n , en’ correspondem, respectivamente, aos operadores niimeros para

i+i)2,0
particulas situadas nos orbitais do Cu e O. O modelo também leva em conta os parametros do
tipo hopping de pares (t,q € t,,), interacoes no mesmo sitio (U, e U,) e entre primeiros vizinhos
(Vpa) na rede bidimensional formada pelos atomos de Cu e O. Por sua vez, os parametros ¢, e

€p 520, nessa ordem, as energias dos orbitais do Cu e O, e ;1 é o potencial quimico que regula a

densidade eletroénica no sistema.

3.2 Derivacao do modelo de spin-férmion na presenca de
correntes de loop a partir do modelo de trés bandas

Nesta secao, mostraremos como construir uma teoria efetiva de baixa energia descre-
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O(2py)
tpp
tpd
Uy /_\
dbaly - -4 - alal» O(2p,)

Figura 3.1: Estrutura orbital e os tipos de interagao presentes no modelo de trés bandas para
a célula unitéria de CuOs.

vendo a interacao de elétrons de condugao por meio de flutuacoes antiferromagnéticas e também
a formacao de correntes eletronicas estacionarias na célula unitaria de CuQO,. Para isso, nos
primeiramente desacoplamos a interacao U; da Hamiltoniana H;,; no canal de spin usando a

chamada transformada de Hubbard-Stratonovich. Como resultado, a acao resultante torna-se

Suld: )
. 1 1
=\ / Ay dl ;- Oodi e’ + 5 / drd’r L—Q(@qs)? +(Vo)* +m.d” + g(<¢)2)2 :

(3.3)

T Y
7 7

onde o campo bosonico ¢, = ( , ¢7) corresponde ao parametro de ordem para a fase onda
de densidade de spin (ODS) com vetor de onda antiferromagnético Q = (m, 1), v, é a velocidade
de propagacao das ondas de spin, g representa a auto-interacao do campo bosoénico ¢ e m, é
a massa dos paramégnons (ou das flutuagoes de ODS), que tende a se anular no ponto critico

quantico da teoria. As matrizes o, (a = 1,2,3) sdo as usuais matrizes de Pauli, definidas no
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espaco de spin o como

0 1 0 —1 1 0
0'1:(1 O) y O'QZ(Z. OZ) s 0'3:<0 _1) . (34)

Observe que a Eq. (3.3) foi derivada integrando os férmions de altas energias no orbital do
Cu, resultando em uma teoria efetiva Si(nlt) [d, @] descrevendo o acoplamento A, do tipo Yukawa,
entre as excitacoes fermionicas de baixa energia com as flutuacoes antiferromagnéticas ODS,
que portanto corresponde & parte interagente do chamado modelo de spin-férmion em duas
dimensdes espaciais proposto por Abanov e Chubukov [14, 15, 16].
Neste ponto, voltamos a nossa atencao para o termo de interagao V,4 na Eq. (3.2). Ele
pode ser reescrito da seguinte forma [10, 82]
4
Voa D3 il = =Voa Y Y A AT, (3.5)
i o0 i =1 oo

onde os operadores Ajg) no lado direito da igualdade acima sao dados por

1. . . .

1,2 . . . .

Aj(a )= 5[(d3,o‘pi+i/270 + d;‘r,apifi/la) + (d;r,apiw/?,a + dl,apif@/z,a)], (3.6)
34) Lo S N Y

ALY = 5[(613,01%%/2,0 — d! Bi-ij2e) £ (d] yPivg/re — dl oPiogro))- (3.7)

Como primeiramente demonstrado por Varma [10], somente os parametros de ordem associados

@ 4O

1,0 1,0

aos campos fermionicos A e Af‘a) levam & formacao de estados de correntes de loop
estacionarias nos planos de CuQO, e, portanto, a quebra espontanea da simetria discreta de
reversao temporal Z,. A ordem de corrente de loop com parametro de ordem definido em
termos do operador AEQU) ¢ comumente chamada de fase de corrente de loop do tipo ©; (CL-
©7), enquanto a ordem de corrente de loop com parametro de ordem definido para AEBEZ ou A§f2
é conhecida na literatura como fase de corrente de loop do tipo ©;; (CL-O;;) (veja Figura 3.2).
Em decorréncia da interpretacao de alguns experimentos realizados na fase de pseudogap de
certas familias de cupratos supercondutores como uma evidéncia em favor da fase de CL-Oy;

[8, 9, 83, 84], a anélise apresentada nesta tese nao abordaré o efeito da fase de CL-©; no sistema.

Tendo isso em mente, o desacoplamento por meio da transformada de Hubbard-Stratonovich
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Cu Cu 9) Cu
(b)

Figura 3.2: Configuracao das correntes de loop na célula unitaria de CuO, para as fases de
CL-©; (a) e CL-O;; (b) proposta por Varma para explicar algumas das propriedades fisicas do
estado de pseudogap nos cupratos supercondutores. Em ambas as figuras (a) e (b), os simbolos
(®) e (®) indicam a orientacdo dos momentos magnéticos locais gerados pelas correntes de
loop.

da interagao na Eq. (3.5) para o campo fermionico AZ(SU) ¢ dada por

R? .
eXP{%d/dTZZAI,S)AEiB,} :/D[RII;GII] eXp{/dTZ|:_2vII +RI[€Z@H.A;[§’)
1,0 pd

i o0

- Rne—"@ﬂAg?j} } (3.8)

onde Rr;e®1 =V, ZU(AE?) ¢ um parametro de ordem complexo descrevendo a possibilidade
de quebra da simetria de reversao temporal Z, para a fase de CL-O;;. Aqui o parametro Oy,
foi determinado na aproximac¢ao de campo médio como sendo ©;; = +7/2 [10]. No que se
segue, usaremos o valor positivo desse parametro (ou seja, faremos ©;; = 7/2), uma vez que
esse valor de O, de acordo com a referéncia [10], minimiza a energia livre do sistema.

Uma vez que o nosso principal objetivo aqui é estudar as propriedades de baixa energia
do modelo de trés bandas, nos iremos analisar somente a banda de menor energia do sistema,
que é definida através da diagonalizagdo da Hamiltoniana ndo-interagente Ho na Eq. (3.1).
Para escolhas fisicamente aceitaveis dos parametros do modelo, a banda de baixa energia dara
origem a superficie de Fermi mostrada na Figura 3.3. A contribuicdo mais importante para
esse modelo efetivo é devida aos graus de liberdade fermionicos com vetores de onda perto dos
chamados hot spots, ou seja, pontos do espaco reciproco definidos como a interseccao da zona

de Brillouin com a zona antiferromagnética do modelo. Como consequéncia, nos restringiremos
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™

0 T
Figura 3.3: Representagao da zona de Brillouin com a superficie de Fermi (contorno da regiao
em azul) que caracteriza a fase de liquido de Fermi dos cupratos supercondutores. Os pequenos
circulos pretos correspondem aos chamados hot spots, que sao definidos como a interseccao da
superficie de Fermi com a zona antiferromagnética (linhas tracejadas). Na notagao usada nesta
figura, o hot spot indexado como 1 possui coordenadas no espaco reciproco definidas pelo vetor
de onda dado por k; = (K_, K), onde as suas componentes estao relacionadas pela condic¢ao
K_+ K, = 7. As coordenadas dos outros hot spots na zona de Brillouin podem ser obtidas
por meio de ki, através do uso de operacoes de simetria de rotagao e reflexao.

a partir de agora a andlise do presente modelo aos graus de liberdade na vizinhanca desses
pontos. Com isso em mente e para facilitar a compreensao da teoria a ser apresentada, nos

fazemos uso dos seguintes spinores fermidnicos

(d3) Pz3 Dy3
dy Dz4 DPy4
d= =/ A Dy = ‘ =/ A ’ — Y=/ s/ A ’ 3.9
(d5) p (p) By (p> (3.9)
ds ) D6 ) 5, Pys/ s,
@) ) e
ds) ) A/ Pzs) s/ A/ [, Pys) s/ n/ L
onde d; = (dm> y Pai = (pm> e Dyi = (pyi’T) sao, por sua vez, spinores de duas com-
di, - Pzi/ Pyil ),

ponentes no espaco de spin o definidos em termos dos chamados campos de Grassmann d; ,
€ Pa(y)io, que descrevem, respectivamente, as excitagoes fermionicas nos orbitais do Cu e do

O. Os simbolos ¥, A e L na Eq. (3.9) designam espacos de pseudospin independentes com
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simetria SU(2), que sao necessarios para descrever os termos de espalhamento da Hamiltoniana
do modelo de trés bandas entre os oito hot spots [19], representados na Figura 3.3. Levando
em consideragao os resultados nas Eqgs. (3.1), (3.3), (3.8) e (3.9) e, além disso, linearizando o
espectro excitacao do modelo de trés bandas em torno dos hot spots, noés obtemos que a acao
total do sistema, que descreve a interacao entre os férmions localizados no orbital do Cu com as
flutuacoes antiferromagnéticas (paramagnons) e a possibilidade de formagao da fase de CL-Oy,

pode ser escrita da seguinte forma

S[pxapyv d7 ¢7 np7 RII]

= SO[p:B7py7 d} + Si(nlt) [d7 ¢] + Si(nzt) [pmyp?ﬁ d; Tps RU]
046 D Dy(=iV) Ty —T500,\  (pa(X)
:/ (pL(X), p;(X)7 dT(X)) [y 4 Iy (=iV) O + & [y — Tayi0, py(X) | dX

P, - Thio, [, -Thio, 0 +& ) \d(X)
1 1
0 [ (@ X02100X) X)) X+ [ | 5007 + (76 mog? + 57| ax
2
+/ (5—% - %Up> dx, (3.10)
pd

A

onde &, = e,+ LU, —p, &4 = €4— i, Ny = Za<nf+y/27g) corresponde ao valor de campo médio da
densidade fermionica nos orbitais dos a&tomos de O e ambas as coordenadas temporal e espacial
do modelo foram condensadas em termos de uma tnica variavel X = (7,r). As matrizes fl, fQ,
flz(y) e f‘zx(y) na Eq. (3.10) acima sao todas diagonais no espago de produto tensorial LQA® L,
sendo dadas em termos dos parametros do modelo de trés bandas e do parametro de ordem
R;; da fase de CL-O;;, como pode ser visto no Apéndice A desta tese. Neste ponto, fazemos
uso da notagao de Balian-Werthamer [66] e introduzimos os seguintes spinores fermionicos de

trinta e duas componentes

1 d* 1
= — T:— — t - T
U \/E(de)T,\II 2( d, dwg)T, (3.11)
1 o 1 )
Po=—|."" |  Pl=—(—pt, —plio,) |, 3.12
2<ZU2px>T 2= 5 (TP THh), (3.12)

1 * 1 .
P, =— ( Py ) ,PJ = — (-p, —pzwg)T, (3.13)
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que evidentemente pertencem ao espaco de particula-buraco 7. Além desses spinores, utiliza-
remos aqui os spinores de conjugagao de carga ¥, P, e P, que podem ser construidos através

do produto da matriz de Pauli 73 pelos termos nas Eqgs. (3.11)—(3.13), ou seja,

U=V P, =Pln, P,=Plmn, (3.14)

Portanto, fazendo uso das defini¢oes nas Eqs. (3.11)—(3.14), a a¢ao total do sistema na Eq.

(3.10) pode ser reescrita formalmente da seguinte maneira

S[P:upya \117 ¢;np7RII]

_ _ _ R _87' _J' €p7_3 flTS - f‘Q(_ZV) I:‘M:TS + f?mzax Px(X)
= /(Px(X), P,(X), ‘I’(X)) F}Ts - FzA(—Z'V) R —0; +§p7_3 [y 73 + ['yy10, P,(X) | dX
FJ{IT3 + ngzam FJ{yT?) + ngzay _8‘1’ + ng?) \II(X)
— 1 1
+ /\/ [T(X)21(X) - o' W(X)] dX + 3 / b(aﬂpf + (V@)? + mad* + g(qb?)? dX
R}, my
— — = dX. 1
+ / (%d 3 U, (3.15)

Para a derivacao das propriedades fisicas do modelo efetivo de trés bandas definido
pela acao logo acima, integraremos primeiramente os graus de liberdade associados ao campo

bosonico ODS na seguinte integral funcional para a funcao de particao

2 = [ exp{~SIP.. P, W, ¢y, R DIP. P, W, 0]

:/exp{—S[PI, P, \I/;np,RH}}D[PI, P, . (3.16)

Contudo, antes de proceder com isso, desprezaremos, daqui em diante, a auto-interacao g
do campo bosbdnico ¢ no presente modelo. Isso pode ser justificado recorrendo a andlise de
grupo de renormalizacio do operador (g/2)(¢?)%. De fato, ela mostra que acoplamento g
flui assintoticamente para zero no limite de baixa energia do sistema [19]. Como resultado,

a funcao de particao do modelo de trés bandas pode ser calculada analiticamente quando o
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campo bosonico ¢ é integrado na Eq. (3.16), dando origem a seguinte acao

S[P$7Py7\117¢;np7RII]

—87— —f- pr3 f173 — fg(—ZV) f‘lng —I— f‘gmlax Pl(X>
= /(FI(X)> Fy(X)> @(X)) f‘173 — fz(—iv> —0- + &3 f‘ly7—3 + f?yiay Py(X) | dX
fJ{ng + f’;xzaz f‘];yTg + f‘gyiﬁy —0; + &413 U(X)
)‘2 0 t ST / t ! ! R?’I nzzi
-5 [ [BEO%e" (X)) DX - X') [T(X) 210" 0(X)] dXdX +/ <@ ~ gUp> dX.
(3.17)

Aqui, a fungdo D(X — X'), que aparece como um potencial no termo de intera¢ao fermionico
quartico, corresponde ao propagador bosonico livre da teoria na Eq. (3.15). Calculando a
sua transformada de Fourier, obtemos a expressao D(w,k) = (w?/v? + |k|?> + m,)~!, onde o
parametro m, representa aqui a massa dos paramégnons, que tende a se anular no ponto critico
quantico antiferromagnético do modelo, e w corresponde a frequéncia dos modos bosodnicos no
formalismo de temperatura finita de Matsubara.

Seguindo uma estratégia semelhante a que foi feita para o modelo de spin-férmion bidi-
mensional no trabalho de Efetov et al. [19], a nossa anélise do modelo de trés bandas prossegue,
novamente, com o desacoplamento da interagao fermionica quartica na Eq. (3.17) por meio de
uma transformada de Hubbard-Stratonovich e com a introducao de um parametro de ordem

~

M(X, X') para a ordem emaranhada com simetria d,2_,2 envolvendo a fase supercondutora

-y
(SC) do tipo singleto e a ordem de carga do tipo onda de densidade quadrupolar (ODQ), cujo
vetor de onda Q = (Qo, Qo) aponta na dire¢ao da diagonal da zona de Brillouin. Antes de se
fazer isso, é necessario, contudo, considerar a contribuicao para propagador bosénico D(w, k)
produzida pelas excitacoes fermidnicas localizadas nos hot spots. Levando em conta essa con-
tribuicao, obtemos que o propagador bosonico efetivo do modelo de trés bandas é dado por
D.f(w,k) = (y|w| + |k[* + m,)~!, onde o parametro v representa o termo de amortecimento

de Landau, que controla a integridade das excitagoes fermionicas do tipo quasiparticula no

sistema. Em decorréncia disso, a acao efetiva no limite de baixa energia do modelo pode ser
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escrita da seguinte forma

~

Sef[an Pya \II; Np, R117 M]

o mov g Dimg = Da(=iV) D 4 Doy (Pa(X)
— /(PCC(X)7 Py<X)> \IJ(X)) F}Tg — FZA(_ZV) A —87_ —|—§p7‘3 F1y7—3 + F2yiay Py(X) dX
0,7+ 04i0, Tim+T140, -0, +&m U(X)
R, n
v, )X 3.18
* / (Vpd g 7 ’ (3.18)

onde definimos a fungdo J(X — X') = 3A\?D.;(X — X’) em termos do propagador bosonico
efetivo para simplificar a expressao da acao do modelo de trés bandas acima. De acordo com a
nossa teoria, o parametro de ordem M(X, X'), representando aqui a fase emaranhada SC/ODQ

com simetria d,2_,2, possui no espaco de pseudospin X ® A ® L seguinte estrutura

- 0 @ A A
M(X, X') =b(X,X")T < : ) ,ondeaT:( oDQ *SC) : 3.19
( ) ( ) 3 _u;r_ 0 N _ASC AODQ T ( )

b(X, X’) é uma funcao real que indica a extensao do gap produzido por essa ordem emaranhada
e os fatores Agc e Appq determinam a relacao de ordem de grandeza entre os parametros de
ordem das fases supercondutora e onda de densidade quadrupolar de simetria d,2_,2. Além
disso, as matrizes u,, que sao definidas no espaco de particula-buraco 7, pertencem ao grupo
de simetria SU(2) e, portanto, a condi¢do |Asc|? + |Aongl* = 1, relacionando os fatores SC
e ODQ do modelo, é sempre satisfeita. Observamos que embora o modelo de spin-férmion
apresentado aqui envolva apenas os dtomos de Cu da célula unitaria de CuQOs,, o parametro de
ordem M (X, X") para a ordem emaranhada SC/ODQ na Eq. (3.19) niio produz modulacdes de
carga localizadas nos préprios atomos de Cu. De fato, esse parametro de ordem leva justamente
a ocorréncia de modulacgoes de carga bidirecionais nas regioes da célula unitaria de CuOs onde
se localizam os atomos de O [19, 20, 22].

Em virtude da agao efetiva Ser do modelo de trés bandas na Eq. (3.18) possuir forma
quadrética, a energia livre do sistema pode ser facilmente derivada integrando os graus de liber-

dade fermidnicos na integral funcional para a funcao de particao e entao aplicando a identidade
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matricial Trin G~ = Indet(G1). De fato, seguindo esse procedimento, determinamos que a
energia livre do sistema, em funcdo das coordenadas espago-temporais X = (7,r), pode ser

escrita como

~

.F[T, np,R[[,M]
T
— / Trln[G7H(X, X")]dXdX' + % / J X = XTI M(X, XS M(X, X)S|dX dX
Ry n
I Py} dX 2
+/(Vpd LUy ) dX, (3.20)

onde G~} X, X’) é a transformada de Fourier da fun¢ao matricial G~'(ic,, k), que é aqui

definida como

_ign + EpTS 1A—‘17—3 - f12 (k) IA‘1z7_3 - f12zkm
G_l(iEn, k) = 1—‘-{7'3 — F;(k) —i{fn + prg F1y7'3 — ngkfy . (321)

~

0,7 — Tk, Tl,m T8k, —ic, + &m —iM(en k)

A equagao auto-consistente para b(X, X’) é obtida através da minimizagdo da energia
livre F[T', ny, R[],./\;l} com respeito a esse parametro de ordem, ou seja, por meio da equacao
funcional § F/6b = 0. Em decorréncia disso, obtemos que a equagao para o parametro de ordem
b(X, X") é dada por

0 u, 0 u, /
Tr{23 (_m “0> I (_m %) zl}b(x,)m —J(X — X')
A A

T

1 9GL(X, X))
. Tr{ G (X, X)) 9b(X, X) }
(3.22)

Calculando a operagao de traco (Tr) no lado esquerdo da igualdade na equagio acima sobre o
produto de matrizes definidas no espaco tensorial Y ® A ® L ® 7, a equacao para b(X, X’) pode

ser reescrita da seguinte forma

N , ~OGTHX, X")
b(X, X)) = T J(X - X )Tr{G(X,X )W}
1 / AN 0 'i\l/T
:TGJ(X—X)Tr{G(X,X)zH3®23 (—ﬂi O)A}, (3.23)

onde II3 é um projetor para o espago do modelo de trés bandas, cuja definicao é a seguinte

00 0
I, = 0]. (3.24)
1

00
0 0
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Neste ponto, consideraremos que a solu¢ao para o parametro de ordem da fase ema-
ranhada SC/ODQ e a funcao de Green G(X, X') sejam, respectivamente, do tipo b(X, X') =
(X — X)) e GX,X') = G(X — X'). Isso é justificado aqui pelo fato de estarmos lidando
com um sistema isotrépico nas coordenadas espaciais e temporal. Em seguida, aplicamos uma
transformada de Fourier para o parametro de ordem b(X — X’) e obtemos, em termos das

coordenadas de frequéncia (g,,) e momento (k), a seguinte equagdo

| oG (ic’ k) dk
/ 1/ —1 / N1—1 n’
162 [ e = i wmie a0 20 SO

onde aqui T corresponde & temperatura do sistema. Com o intuito de escrever a equacao

(3.25)

para b(e,,k) de uma forma mais conveniente, devemos calcular o traco (Tr) no lado direito
da igualdade na Eq. (3.25). Esse problema pode ser resolvido fazendo-se uso da seguinte

identidade

G\ K 1 9 det[G—(i<!,, k)|
T Yiel k)] o = n 2
r{[G N EN ™) } det[G (i k)] 0b(E,. ) (3.26)

De fato, substituindo a Eq. (3.26) na Eq. (3.25), nos finalmente determinamos a equagdo

auto-consistente desejada para o parametro de ordem b(e,,, k), que é dada por

3)\2T D.s(en — e, k — K') 0det|[G (e, K')] dk
b(en, k) = En , 3.27
(En K Z / det[G1(ic,, k)] ob(c k) (27)2 (8:27)
onde fizemos a substituicao J(»sn — el k—K')=3\D.(e, — €,k — k') na equagdo acima.

Agora voltamos nossa atengao para o calculo do determinante det[G~!(ie,, k)| na Eq.
(3.27). Uma vez que a fungao matricial de Green G~1(ig,,, k), definida acima, ¢ formada por
blocos matriciais distintos (ver Eq. (3.21)), o calculo do determinante det|G~!(ie,, k)], em

termos dos parametros do modelo de trés bandas, sera facilitado pelo emprego das formulas

det (g g) _ det(A) det(D — CA-1B), (3.28)
det(A ® D) = [det(A)]™[det(D)]", (3.29)

onde A e D representam, respectivamente, matrizes quadradas de dimensoes n X n e m X m,
e com a matriz A na Eq. (3.28) possuindo determinante det(A) ndo nulo. De fato, descon-

siderando o setor supercondutor do parametro de ordem para a fase emaranhada SC/ODQ
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(Agc = A%o = 0) e aplicando as formulas acima para a fungdo matricial de Green G~ (ig,,, k),
obtemos, depois de algumas manipulagoes algébricas, que o determinante det[G~!(ie,, k)] é
igual a

det[G " (ie,, k)] = [ T] D™ (en. k). (3.30)
onde Dém)(isn, k) sao fungdes reais bem comportadas dos parametros do modelo de trés bandas,
que sao explicitamente calculadas no Apéndice B desta tese. Portanto, substituindo o resultado
da Eq. (3.30) na Eq. (3.27), a equacao auto-consistente para o parametro de ordem b(e,, k),

em termos das funcoes D(m) (ien, k), pode ser reescrita como
2

3AT ef €n el k—X) aDém)(z‘e’,k’) dk’
blen, k) = - : 3.31
ek ZZZ/ S Oeraa e cm D

Em funcao do fato de termos desprezado o setor supercondutor do parametro de ordem M(gn, k)
para a derivagao do resultado na Eq. (3.30), a equagdo logo acima para b(e,,, k) descreve apenas
o comportamento das modulagoes de carga do tipo ODQ com vetor de onda Q = (Qo, Qo) no
presente sistema bidimensional.

Como uma consequéncia do resultado na Eq. (3.30), determinamos, depois de uma
transformada de Fourier do lado direito da igualdade na Eq. (3.20), que a energia livre funcional

do modelo efetivo de trés bandas possui a seguinte forma analitica

FIT,n,, Rz, b ——TZZZ/IH (ten, ) 3)\22/ En, K 27r

(=1 m=1 &,
Z dk’ R2 n?
/ ! —1 / / II D
8 |:T el /b(€n7 k )Def (gn Ens k-k ) (27T)2:| - _[pd B g P (332)

onde a energia livre F[T',n,, R, b] ¢ dada agora em unidades do volume do sistema. Por

meio da expressao acima, a equacao para parametro de ordem R;; da fase de CL-O;; pode
ser derivada auto-consistentemente minimizando F[T,n,, R, b] com relagdo a Ry, ou seja,
determinando a solugdo da equagao funcional 6 F/dR;; = 0. De fato, fazendo isso, a equagio
auto-consistente de campo médio para o parametro de ordem R;; pode ser facilmente escrita

como

Voul = o / 1 D™ (ien, k) dk
Ry =223"%"%° ¢ . 3.33
i 2 Dém) (ien, k) IRy (2m)? (3:33)



3.3 Determinacao das somas sobre as frequéncias de Matsubara nas equagoes
auto-consistentes de campo médio 83

Nas secoes seguintes, explicaremos o nosso Ansatz para as solucoes das equagoes auto-consistentes
de campo médio para as fases de CL-0O;; e ODQ, que sdo definidas através das Eqgs. (3.31)
e (3.33). Além disso, discutiremos o significado fisico dessas solu¢oes em face dos resultados
experimentais para a fase de pseudogap do diagrama de fase dos cupratos supercondutores, que
emerge no regime sub-dopado desses materiais para temperaturas menores que 7% = T*(p).
Nos Apéndices A e B desta tese, incluimos informagoes adicionais sobre os resultados que serao

apresentados logo a seguir.

3.3 Determinacao das somas sobre as frequéncias de Mat-
subara nas equacoes auto-consistentes de campo médio

3.3.1 Equacao auto-consistente de campo médio para o parimetro de
ordem onda de densidade quadrupolar (ODQ)

Para calcular de forma exata a soma de Matsubara que aparece na Eq. (3.31), néao

consideraremos, no restante desta tese, a dependéncia parametro de ordem b(e,, k) com relacao

as variaveis de frequéncia e momento. Desta forma, a Eq. (3.31) pode ser simplesmente reescrita

como

3>\2T Def €n, aD (zgn,k) dk
zzz / e (3.34)

=1 m=1 e,

onde, por simplicidade, escrevemos apenas a dependenma do parametro de ordem b(7T") com a
temperatura. Usando o teorema dos residuos, a soma de Matsubara na Eq. (3.34) pode ser

transformada da seguinte forma

D™ (e, k 1 Dej(—iz, k) 0Dy (2, k
TZ ef (en, k) O (ZEn, ) — b dznp(2) ef(—iz, k) 0D, (2, )7
(ien, k) db 271 Jeo D™ (2, k) b

(3.35)
onde np(z) = (eﬁz +1)~! & a fungdo distribuigdo de Fermi-Dirac e as outras funges no inte-
grando do lado direito da igualdade da equacao acima sao as continuacgoes analiticas daquelas
no lado esquerdo da igualdade correspondente. Obviamente, o contorno C sob o simbolo da

integral na Eq. (3.35) deve tangenciar os polos de ng(z), que se estendem por todo o eixo

imaginario no plano complexo.
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H4 aqui uma sutileza para a definicao da continuacao analitica do propagador bosonico
efetivo D.s(e,,, k), uma vez que ele depende da fungdo modular |w| que, por sua vez, nao é bem
definida para niimeros complexos. Para resolver esse problema, recorremos ao uso das seguintes

formulas integrais

w [ dx
|w| = o
T ) o T —iw

sgn(w) = L /_OO d (3.37)

)
T ) oo T — W

(3.36)

onde sgn(w) é a fungao sinal do argumento w. Como resultado, a continuagdo analitica de

D (e, k) torna-se
1
—iyzsgn[Im(2)] + |k[2 +m,

Dej(—iz k) = (3.38)

Da expressao acima, concluimos que D.f(—iz, k) ndo é analitica em todo o plano complexo.
De fato, essa func¢ao possui uma linha de corte (ou linha de singularidade) que deve ser evitada
ao se efetuar a sua integracao complexa. Tendo em vista esses resultados, obtemos que a Eq.
(3.34) pode ser reescrita como

A2 o dk 1 , 1 an™(z,k)
o) =5 23 [ g~ 22 P B

2
f=1 m=1

7 (m)
N _(m)l oh," (z, k)} }7 (3.39)
h,"" (2, k) ob

onde C; ¢ o contorno definido na Figura 3.4 e o resultado D\™ (2, k) = h{™ (2, k)A\™ (2, k) foi

m on™ (2, k
usado (veja o Apéndice B para mais detalhes). Aqui as fungoes h§ )(z,k) e % sa0
ambas polinomios com respeito a variavel z, e a relacdo entre os seus graus ¢ a seguinte

on™ (2, k m
deg [% < deg[hﬁ (2, k). (3.40)

Como esperado, uma desigualdade similar é também verificada para as funcoes %m)(z,k) e
Ini™ (z,k)
0b

expansao em fracoes parciais da forma

. A principal consequéncia do resultado na Eq. (3.40) é que podemos construir uma

L oM (zk) 1 oM (k) oL ARk
) T ) o >
hﬁ (27 k) hé (’27 k) n=1 %~ gé,n (k)

, (3.41)



3.3.1 Equacao auto-consistente de campo médio para o parametro de ordem onda

de densidade quadrupolar (ODQ) 85
A
Cl CQ
W W

(2) (b)

Figura 3.4: (a) Contorno de integracao C; para o calculo da soma de Matsubara que aparece
na equacao auto-consistente de campo médio para o parametro de ordem da fase ODQ. Os
simbolos (x ) representam os polos da func¢io distribuicao de Fermi-Dirac np(z) = (e?* +1)" 1 e
a linha azul ondulada no eixo horizontal Im(z) = 0 denota a regiao de singularidade (ou linha
de corte) do propagador D.f(—iz, k). (b) Para resolver a soma de Matsubara nesse caso, o
contorno de integracao C; deve ser distorcido de tal forma a se transformar no contorno Cs, que
ndo tangencia nenhum dos polos de ng(z) assim como ndo cruza o eixo horizontal Im(z) = 0.

onde N = %dim(E ®A®L®T) éigual a doze e Q?(k) representam as raizes de ambos
polinomios h{™(z,k) (1 < n < N/2) e B\™(2,k) (N/2+1 < n < N). Por sua vez, os
coeficientes Aéﬁ)(k) sao calculados através da seguintes expressoes

ohi™ (z,k)
b
~ on™ (2, k)
0z
any™ (2, k)
b
R (2, k)
0z

2= (k)
9

A (k)

1<n<

N
—; 3.42
2 ? ( )

2= (k)

A (k)

+1<n< N (3.43)

9

=g 0 N
2

2=£" (k)

Agora, pela substitui¢do da Eq. (3.41) na Eq. (3.39), concluimos que a equagao auto-

consistente de campo médio para b(7T) assume a forma

W(T) = 31—22 Y / A () {_% 7£ 4z np(z) 2K (2‘2‘)2. (3.44)

2
¢=1 m=1 n=1 Z = Qm (k)
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A integral complexa entre colchetes na equacao acima pode ser calculada deformando o contorno

C; para o contorno C, mostrado na Figura 3.4. De fato, isso leva ao resultado

1 De Y ,k 1 Ie%s) 1 1
~5 dz nF(z>f(—Zf) =—— [ dw np(x)[ . -
2T Jeres d—gk) 2w —iya+ K+ ma ot — €7 (k)
1 1
- = , 3.45
T a] 849

onde z* = x 4 in com n — 0. Neste ponto, fazemos uso da identidade de Dirac

1
x tin

— Find(z) + P (i) , (3.46)

com P representando o chamado valor principal de Cauchy, de forma a obter o seguinte expres-

sao
1 D.¢(—iz k) k|* +m, m
e b denp(n)m L 2 nrlég), (k)]
™ Jerses 2= & (k) k[P +ma]? + 926, (K)]?
v e an(a:) 1
—_Ip d . (347
IR e T gy

Finalmente, apods inserir o resultado da Eq. (3.47) na Eq. (3.44), a equagdo auto-
consistente de campo médio para o parametro de ordem ODQ em temperatura finita pode ser

simplesmente expressa como

:i 2 2 N ’k‘2 + M m)
16 ;;;/{ (%2 + ma)? +42[E (k)2 (G ()
_ = znp(z) 1 (m) dk
7T’P /oo |k|2 + ma]2 =+ 723;2 T — féj;z)(k) }Af,n (k) (27T)2 . (348)

No limite de temperatura nula (7" — 0), a funcdo distribui¢ao de Fermi-Dirac np(z) torna-se a
fungao passo 6(—x). Como resultado, a integral na Eq. (3.48), envolvendo o valor principal de

Cauchy, possui uma forma puramente analitica, dada por

: o0 xnp(x) 1 T k|2 +
P ) T mP 777 5~ €00~ 2 (K 3 + 2
- Mal* + %% — ¢V (k) 2 (K2 4 ma)? +12E)) (k)]

& (k) m[vl&éﬁf)(k)\]

(|2 + ma)? +72[e (k)2 LIk +ma ]’

(3.49)
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com m, = m,(T — 0) representando agora a massa dos modos bosonicos para temperatura
nula. Portanto, neste limite, a equacao de campo médio do parametro de ordem para a fase de
ODQ), na presenca da fase de CL-O;;, tem a seguinte expressao
3)\2 SRR k|2 +m
WE = 0) == 2SS / o sl (k)]
oo LK 4 ma)? + 2060 (o)

2 7§(m)( k) 7|§zn( )l (m) dk
R T £ DR [|k|2+maHAM ) e

(3.50)

onde foi usada a identidade 6(—z) = 3[1 — sgn(x)] de maneira a simplificar o resultado apre-

sentado acima.

3.3.2 Equacao auto-consistente de campo médio para o parametro de
ordem de corrente de loop do tipo ©;; (CL-0Oy;)

A equacao de campo médio para o parametro de ordem da fase de corrente de loop
(CL-Oy;), derivada no final da Secao 3.2, pode ser simplificada seguindo o mesmo procedimento
descrito acima. Primeiramente, transformamos a soma de Matsubara na Eq. (3.33) em uma
integral complexa, cujo contorno C; tangencia os polos da funcao distribuicao de Fermi-Dirac
np(z) = (* +1)~1 De fato, isso leva & seguinte expressio

~ Vi g 1 1 ahyn)(z’k)
Rys(T) = 722/{_%73 dz nF(z)[h(m(Z’k) ORy;

14

1m 8ﬁ§m)(2,k)} } (dk (3.51)

>
n™(z, k) ORm 2r)
Novamente, expandimos os termos entre colchetes na equagao acima em uma série de fracoes
parciais, ou seja,

1 ah§m>(z,k)+ 1 aﬁg’”)(z,k)_i = (k)
W™ (2, k)  ORum ™ (z,k)  ORn
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onde os coeficientes da expansao Eémn) (k) sao dados por

oni™ (z,k)
8RU Z:QTL) (k)

~ on™ (2, k)
aZ (m) (k)

Zzgé,n

: (3.53)

N
) 1 < n < Y
2
OnS™ (z,K)

IR |—gmay N
= — S P L. (3.54)
ohy™ (2, k) 2

0z

=) (k)
Tendo em vista o resultado na Eq. (3.52), a integral complexa na Eq.(3.51) é calculada por
meio do teorema dos residuos, deformando o contorno C; para um contorno C3 que, por sua
vez, envolve o polo §éz) (k) no eixo real. De fato, isso leva ao seguinte resultado
1 —(m) nrp(z) - =(m) (m)
Sl ﬂé o ; =0 () |67 (1)) (3.55)

A equacao auto-consistente de campo médio para o parametro de ordem R;;, a tem-

n=1

peratura finita, é obtida inserindo o resultado acima na Eq. (3.51). Portanto, essa equagao é

dada por

Ri(T) = 233 [ =00 001 (3.56)

No limite de temperatura nula, temos que a equagao de campo médio para R;; torna-se

Rl 0= 53525 [ =l 005 (357)

2
/=1 m=1

com 0(—x) representando, nesse caso em particular, a funcdo distribuicdo de Fermi-Dirac

3.4 Solucao das equacoes auto-consistentes de campo mé-
dio
Para investigar a relacdo entre as fases de corrente de loop O (CL-Oy;) e onda de

densidade quadrupolar (ODQ) no presente modelo efetivo de trés bandas, resolveremos nume-

ricamente as equacoes de campo médio (3.50) e (3.57) para os pardmetros de ordem b e Ry,
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em funcao do acoplamento spin-férmion A e da interagao V,q entre primeiros vizinhos na cé-
lula unitaria de CuQOs. O nosso procedimento numérico consistird na discretizacao da zona de
Brillouin em uma rede com 320 x 320 pontos. Além do mais, esse calculo serd realizado aqui
variando o acoplamento A ou a interagao V,q e fixando todos os outros parametros do modelo.

Os nossos resultados sdo apresentados nas Figuras 3.5(a) e 3.5(b). Para valores fisica-
mente aceitaveis dos parametros do modelo (por exemplo, utilizamos nos calculos apresentados
aquim, = 1072, v =107, t,g = 1, t,p, = 0.5, U, = 3 e g4—¢, = 3), observamos na Figura 3.5(a)
que o parametro de ordem Rj; cresce continuamente desde o valor zero até valores positivos
finitos, & medida que a interacao V,4 é aumentada, com o acoplamento A fixo. Em particular,
nessa situagao pode ser bastante interessante fazer uma estimativa do momento magnético as-
sociado as correntes de loop descritas por R;; e obtidas neste trabalho a nivel de campo médio.
Da analise da Figura 3.5(a), podemos inferir numericamente que a razao desse parametro de
ordem para a interacao V4 na regiao com presenca da fase de CL-©;; é dada por Rﬁl/Vp'ij ~ 0.2.
Dessa forma, seguindo o mesmo procedimento descrito em detalhes na referéncia [85], podemos
chegar & conclusao que a fase de CL-O;; fornece um momento magnético, por célula unitaria
de CuQO,, de aproximadamente Mcr, ~ 0.19up. Surpreendentemente, esse resultado concorda
qualitativamente com a estimativa experimental de My, ~ 0.05 — 0.1, que foi obtida por
Fauqué et al. [8] por meio de experimentos de espalhamento de néutrons. Na Figura 3.5(a),
pode também ser observado que o parametro de ordem b para a fase ODQ), em contraste, tende
a zero no regime onde a interacao V4 flui para forte acoplamento. Além disso, pode-se notar na
mesma figura uma pequena regiao onde ambos parametros de ordem b e R;; permanecem finitos
para valores moderados de V,q4, indicando portanto que o presente modelo de trés bandas pode,
em principio, acomodar uma fase com auséncia da simetria de reversao temporal e translagao
espacial. Contudo, como pode ser inferido da Figura 3.5(a), isso aparentemente ocorre para

interacoes com valores muito precisos.
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Figura 3.5: (a) Resultados de campo médio dos parametros de ordem R;; e b em funcdo da
interagao entre primeiros vizinhos 1,4 no limite de temperatura nula para o valor A = 20 da
interagao spin-férmion. (b) Resultados de campo médio dos parametros de ordem R;; e b em
funcao da interacao spin-férmion A no limite de temperatura absoluta nula para V,; = 14.
Ambos os resultados em (a) e (b) foram derivados através de integracdo numérica no espaco
de momento das equagdes auto-consistentes para b e Ry dadas nas Eqgs. (3.50) e (3.57) com
uma rede de 320 x 320 pontos na zona de Brillouin. Aqui, m, = 1072, v = 107° e os outros
parametros do modelo sao definidos por t,q = 1, t,, = 0.5, U, = 3 e 4 — €, = 3. A densidade
fermionica no orbital do oxigénio corresponde a n, = 0.6 e a posicao relativa dos hot spots é
tal que 6 = 0.93.
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Podemos também analisar o comportamentos desses parametros de ordem variando
o acoplamento spin-férmion A e, ao mesmo tempo, fixando a interagao V,4. As solucoes cor-
respondentes das equagbes de campo médio sdo mostradas na Figura 3.5(b). Da sua anélise,
observamos que o parametro de ordem R;; para a fase de CL-Oj; é finito até um certo valor de
A e entao, a medida que esse acoplamento torna-se cada vez maior, ele é claramente suprimido
até se anular por completo. Mais uma vez, o comportamento do parametro de ordem b para a
fase ODQ é essencialmente o oposto. De fato, ele cresce desde zero até valores finitos, quando a
interagao A, que regula o efeito atrativo dos paraméagnons nos graus de liberdade fermionicos do
sistema, tende para o regime de forte acoplamento. De uma maneira analoga ao caso discutido
anteriormente, ha aqui também um pequeno intervalo de parametros onde as fases de CL-O;
e ODQ coexistem para valores moderados de A e V4. Apesar disso, o comportamento genérico
do sistema que pode ser inferido dos resultados nas Figuras 3.5(a) e 3.5(b) é que ambas as
ordens estudadas aqui parecem suprimir uma a outra. Em outros termos, podemos concluir
que, para uma grande maioria de escolhas iniciais das interacoes A e V4 no presente modelo de
trés bandas, hd uma forte tendéncia para essas duas fases nao coexistirem, ao menos no regime
de campo médio apresentado aqui.

Para analisar a sensividade dos resultados de campo médio descritos acima com rela-
cao a mudancas dos parametros fisicos do modelo de trés bandas, nés também fizemos uma
investigacao das suas propriedades com relagao a pequenas variagoes da massa m, dos modos
bosonicos de onda de spin e da energia de transferéncia orbital ¢4 —¢,,. A medida que o valor de
m, cresce (que, fisicamente, corresponde a uma diminui¢do do comprimento de correlacao das
flutuacoes antiferromagnéticas), obtemos que os valores das interagoes criticas A. e »a tendem
claramente a crescer. Além disso, examinamos também a dependéncia dos nossos resultados
com relacao a mudancas na energia de transferéncia orbital do modelo. Como um resultado,

observamos da nossa analise numérica do modelo de trés bandas que, a medida que a diferenca

Cc

»a» da mesma maneira, mostram uma

eq — €p € reduzida a zero, as interagoes criticas A, e

tendéncia de crescimento dentro da presente analise de campo médio.



Capitulo 4

Coexisténcia entre a fase de corrente de

loop do tipo O;; com onda de densidade
de pares e ordem de carga com simetria

dxg_yz em um modelo bidimensional com
hot spots

Neste capitulo, descrevemos o efeito da fase de corrente de loop do tipo Oy, que viola
a simetria de reversdo temporal Z, [10], na fase emaranhada com simetria d,2_,» envolvendo
as instabilidades onda de densidade de pares e ordem de carga unidirecionais e bidirecionais,
tomando como ponto de partida a teoria efetiva de baixa energia derivada no capitulo anterior
desta tese. Supondo que as flutuagoes quanticas do modelo sobre a solucao de campo médio
sejam pequenas, mostramos entao que os resultados decorrentes dessa andlise descrevem, ao
menos qualitativamente, a fenomenologia de quebra espontanea de simetria dos cupratos su-
percondutores observada na regido interna da fase de pseudogap |9, 30, 75, 83, 86, 87]. Os
resultados apresentados aqui neste capitulo encontram-se publicados no artigo da referéncia

29].
4.1 Modelo e método

Como no capitulo anterior desta tese, estudaremos aqui o modelo efetivo de trés bandas

92
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[28, 29, 80, 81], cuja agao total é dada por

8[p$7py7 d7 ¢7 Np, RII]

== SO[pxapya d} + Si(nlt) [da ¢] + 81(112t) [pxapya d; ’flp, RII]
S 0tg DA Da(=iV) T —Taids (pa(X)
:/ (pl(X)a pL(X>7 dT(‘X)) F1 + FQ(_ZV) 87' + gp I_‘ly - FQyiay py(X) dX

0, —-1hqd0, T -Thio, 0 +¢& d(X)
A / [ (X)E1(X) - od(X)] dX +% / [Uig(aquf + (V) +mad + ()| dx
2
+/ (5—% - %U,,) dx, (4.1)
pd

onde o campo bosonico ¢; = (¢¥, @Y, $7) é o parametro de ordem para a fase onda de densidade

de spin (ODS) para o vetor de onda antiferromagnético Q = (m,7), vs é a velocidade das
ondas de spin, m, é a massa bosonica das ondas de spin que desaparece no ponto critico
quantico do modelo e A é o termo de acoplamento spin-férmion [14, 15|. O parametro de
ordem Ry = —iV,q Y (Ai,) descreve a fase de corrente de loop do tipo O (CL-O;;), onde o

operador de corrente estacionaria A; , ¢ dado por

Aio = §[<dz,api+i“/2,a —d! pimipro) + (Al yDivgro — diyhig/o0))- (4.2)

Os termos o, (a = 1,2,3) sdo as usuais matrizes de Pauli no espago de spin 0. Além disso
& = ep+ Uy — i, g = €4 — pu e a variavel X = (7,r) inclui ambas as coordenadas temporais e
espaciais. A matriz > refere-se a matriz de Pauli na direcao = definida no espago de pseudospin
¥ (veja o Apéndice A para conferir a definicao desse e outros espagos de pseudospin). As outras
matrizes que aparecem na Eq. (4.1) sdo diagonais no espago de pseudospin X ®@ A ® L e, de

acordo com os resultados do Apéndice A, possuem as seguintes estruturas

A

Fl :—2tppcos5 ]12@]1/\(8]11” (43)
Ty = typ(sendhs @ Ly — X3 @ A3)id,
- tpp(sen (SAg + 23 & A3 (%9 Lg)iay, (44)

[, = me hs®ls § ypehs®lsy, @ [, (4.5)
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A 1 ) 1 .

Doy = — 5716_“0/\3@[’323 ® Az + 5’726@91\3@]43/\3 ® Ls, (4.6)
fly _ ,.)/161@0/\3 _ 72€*i9A323 ® LS’ (47)
N 1 . 1 .

oy =— 5716WA323 ® A3 ® L3 + 5726_1%3/\37 (4.8)

onde 0 = (K, — K_)/2 é o parametro que define a posicdo relativa do hot spot, cuja defini¢do
precisa ¢ apresentada na Figura 4.1, ao passo que 1y, 15 e 1 sao, respectivamente, as matrizes
identidades nos espacos de pseudospin X, A e L. Os parametros ¢, 0, v; e ¥3 sao definidos

/
através de tanp = R” tan( ) tanf = Rt; cot (g), v = [thdcos (5) + Rle”sen2 (%)]1 i e

2 5 R2 2 (6y]"?
Y2 [Qt 4 Sen (2) + —* cos (5)] .

Com o intuito de derivar as propriedades termodinamicas do presente modelo, inte-
gramos primeiramente os modos bosonicos da teoria considerando g = 0 e, subsequentemente,
os campos fermionicos das excitacoes em torno dos hot spots. Como resultado, obtemos que a

energia livre funcional do modelo é dada por

fa[Ta npa RIIa Ma]

T
_ / TrinfG! (X, XXX+ i / DX — XY Te[ Mo (X, X') 5 Mo (X', X)) ]dX dX’
R}
P ) dx 4.9
v [ (-, )ax, (19

onde D.¢(X — X') é o propagador efetivo para os paramagnons, cuja transformada de Fourier
foi definida no capitulo anterior, e Ma(X , X') é o parametro de ordem para a fase emaranhada
unidirecional (« = ODP-1/OC-1) ou bidirecional (o« = ODP-2/OC-2) com simetria d,2_,»
envolvendo a fase onda de densidade de pares (ODP) e a ordem de carga (OC) com vetores
de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0,Q)) na direcao dos eixos principais da zona de Brillouin. A

matriz G;' (X, X’) é a transformada de Fourier de

A_iEn +A€p7—3 1:‘17—3 - f?(k) leTB - FkaJ:
Gl (ien, k) = | Timg —Th(k) —icn 4 &7 iyms — Doy, . (4.10)
0,7 — Tk, Tlm—T5k, —ic, + &m — iMa(ic,, k)

Uma vez que o espectro da excitacoes do modelo em torno dos hot spots foi linearizado

para a derivacao da acdo efetiva do modelo na Eq. (4.1), o fator de forma do parametro
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Figura 4.1: (a) Representagao esquemética da superficie de Fermi (curvas que contornam a
area amarela) que caracteriza os cupratos supercondutores para parametros experimentalmente
relevantes. Os vetores Q, = (Qo,0) e Q, = (0, Qo), na dire¢ao dos eixos principais da zona de
Brillouin, representam aqueles da ordem de carga observada experimentalmente em algumas
familias de cupratos supercondutores. Os pontos sobre a superficie de Fermi numerados de 1
a 8 nessa figura referem-se aos hot spots, que sao definidos como a interseccao dessa superficie
com a zona antiferromagnética do modelo. O hot spot com indice 1 possui vetor de onda
k; = (K_, K,) no espago reciproco e as suas componentes obedecem a relagdo K_ + K, = 7.
Os vetores de onda dos outros hot spots podem ser entao obtidos através de operagoes de
reflexdo e rotagao através de k;. (b) Estrutura dos orbitais do cobre [Cu(3d,2_,2)] e oxigénio
[O(2p,) e O(2p,)] na célula unitaria de CuO, para o modelo de trés bandas (ou modelo de
Emery). (¢) Padrao das correntes de loop do tipo Oy na célula unitaria. Os simbolos (®) e
(®) indicam a orientagao dos momentos magnéticos locais gerados pelas correntes de loop.

de ordem para a fase ODP/OC unidirecional ¢ dado em termos de uma matriz do grupo de
simetria SU(2). Aqui, consideramos que o vetor de onda dessa fase unidirecional corresponde a
Q. = (Qo,0), onde Qg representa a distancia entre dois hot spots vizinhos na dire¢do dos eixos
principais da zona de Brillouin. Dessa forma, seguindo a metodologia explicada no capitulo

anterior desta tese e as referéncias [19, 26, 28|, obtemos que o parametro de ordem para a fase
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ODP/OC unidirecional pode ser escrito da seguinte maneira

~ . . 0 —u,
Mopp-1/0c-1(i€n, k) = bopp-1/0c-1 (160, k) X3 @ Az ® (fﬂ 0 > ) (4.11)
T L
com aT:< AQC A?PP) . (4.12)
—80opp oc / ,

Por defini¢ao, @, é uma matriz do grupo de simetria SU(2) e, portanto, temos que a equagdo
|Aoc]? + |Aopp|* = 1 envolvendo as amplitudes para as fases OC e ODP ¢é sempre verdadeira.
Por outro lado, no caso da fase emaranhada ODP/OC bidirecional, as suas modula¢oes no
espago reciproco sao definidas em termos dos dois vetores de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0, Qo)
que, de acordo com o esquema apresentado na Figura 4.1, conectam os hot spots nas direcoes
dos dois eixos principais da zona de Brillouin. De acordo com a nossa metodologia, o parametro

de ordem para essa fase assume a seguinte forma

0 —u,

> , . 0 —u,
Mopp-2/0c-2(icn, k) = bopp-a/oca(icn, k) | X3 @ Az @ | . +23@ L1 ® | . :
u. 0/, u. 0/,

(4.13)

Finalmente, as equacoes auto-consistentes de campo médio para os parametros de

ordem da fase emaranhada ODP/OC com simetria d,2_,2 e a fase de CL-©;;, que possivelmente
aparecem no modelo efetivo de trés bandas, sao obtidas minimizado as energia livre funcional
FolT,np, Ry, Ma] na Eq. (4.9) com respeito a esses parametros de ordem, ou seja, impondo
as condicoes 0.F, /b, = 0 e 0F,/0R;r = 0. Fazendo a transformada de Fourier dessas equagoes

para o espago de momento e frequéncia, somos levados aos seguintes resultados

3T D.t(en — el k — K') Odet|G, ! (ie), K')] dK’
= 2 U 4.14
baEn: k) 16¢ Z/ det[G;1(ie!,, K')] O, (el k') (2m)%’ (4-14)
VodT 0 det|G 1 (ien, k)] dk
Pd «@ )
= 4.1
B = Z / det[C zsn,k)] dR (2n)? (4.15)

onde D.j(w,k) = (v|w| + [k]* + ma)~" e 7 define o termo de amortecimento de Landau, que
aparece como um efeito da contribuicao das excitagoes fermiénicas nos hot spots para o propa-
gador das flutuagoes antiferromagnéticas no sistema [19]. De acordo com os nossos resultados,

o termo ¢ = 1 aparece na equacio de campo médio para fase ODP/OC unidirecional, ao passo
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que ¢ = 2 define a mesma equacao para a fase ODP/OC bidirecional. Segundo os resultados
do Apéndice B, o determinante da matriz G_'(ic,, k) que aparecem nas duas equagoes logo

acima pode ser simplesmente escrito em termos do seguinte produto

2 2
det[G ' (ie,, k)] = [ [ ] Di"(izn. k), (4.16)

{=1 m=1

com D"(ie,, k) representando funcoes positivas definidas para todo intervalo de valores das
variaveis de momento e frequéncia. Substituindo esse resultado nas Eqs. (4.14) e (4.15),

obtemos que as equagoes de campo médio se reduzem a

_3NT D.i(e, — el k —X) 0D (iel,, k') dk
ba(en, k) = , 4.17
(60rk) = >y e
(=1 m=1 ¢, n
VodT 1 oD (ie,, k) dk
pd n
= . 4.1
= LSS [ gy P et b (115)

Essas duas equagoes apresentam a mesma forma das equacoes de campo médio descrevendo a
competicao entre a fase de corrente de loop do tipo ©;; (CL-Oy;) e a fase onda de densidade
quadrupolar (ODQ) derivadas no Capitulo 3 desta tese. Portanto, o método para a sua solucao
envolve basicamente o mesmo tipo de Ansatz discutido nesse capitulo. Dessa forma, descreve-
remos, na proxima se¢io, apenas os resultados decorrentes da solugao numérica das Eqgs. (4.17)

e (4.18).

4.2 Solucao das equacoes auto-consistentes de campo mé-

dio

Nesta secao, discutiremos as implicacoes da solucao numérica das equacoes de campo
médio para os parametros de ordem R;; e b,. Como vimos, essas quantidades descrevem a
possibilidade de quebra espontanea da simetria de reversao temporal (parametro Rj;), através
do aparecimento de correntes estacionarias com o padrao de CL-O;; na célula unitaria de CuO,
e a existéncia de modulagoes particula-particula e particula-buraco (parametro b,) com vetores
de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0, Qo) nas regides em torno dos hot spots, levando, por sua vez,

a quebra da simetria de translacao espacial. Para fazer isso, discretizamos a zona de Brillouin
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por meio de uma rede de 320 x 320 pontos em torno dos hot spots. Verificamos que o aumento
do ntimero de pontos além desse valor nao altera qualitativamente o comportamento da solucao
das equagoes de campo médio para parametros de ordem do modelo. Além disso, desprezamos a
distribuicao espaco-temporal do parametro de ordem para a fase emaranhada ODP/OC, o que
nos leva a desconsiderar a dependéncia com relacao as coordenadas de frequéncia e momento
de b, (g5, k). Como no caso estudado no Capitulo 3, isso permitira a determinagao analitica das
somas de Matsubara sobre o espectro de frequéncia, que aparecem nas equagoes de campo médio
em (4.17) e (4.18). Consideraremos, nos calculos apresentados aqui, apenas o regime fisico onde
o sistema encontra-se proximo a temperatura nula e faremos a interagao V,4 entre primeiros
vizinhos na célula unitaria igual ao acoplamento spin-férmion \. Esse regime de interacoes
pode ser considerado fisicamente aceitavel para a descricao, por exemplo, de algumas familias
de cupratos supercondutores no regime de média até alta dopagem. Os outros parametros do
modelo de trés bandas serao dados aqui através dos seguintes valores fisicos: t,q = 1, t,, = 0.5,
Uy=3,e0—¢,=3,7=10"em, = 1073 Nesse caso, o valor médio do operador nimero
de ocupagao nos orbitais do oxigénio ¢ igual a n, ~ 0.3 e o valor médio dos mesmo operador
no orbital do cobre é dado por meio da relagao ng + 2n, = 1 + z, onde = denota o valor da
dopagem por buraco, e m, x (x — x.), com z. sendo o valor da dopagem critica associada a
um suposto ponto critico quantico localizado na regiao 6tima, ou seja, com temperatura critica
supercondutora méaxima.

Para estudar a competicao entre as fases de CL-O;; e OC unidirecional com simetria
dy2_,2 e vetor de onda Q, = (Qo,0) no modelo de trés bandas, que é observada experimental-
mente em algumas familias de cupratos supercondutores no regime de baixa dopagem [86, 87|,
desprezamos o fator Agpp para a fase ODP no parametro de ordem definido nas Eqs. (4.11) e
(4.12) e, em seguida, resolvemos numericamente as equacoes de campo médio em (4.17) e (4.18)
em fun¢ao do acoplamento spin-férmion A, como pode ser observado no grafico da Figura 4.2(a).
Observamos, através da analise desta figura, que & medida que o acoplamento spin-férmion A\

¢ aumentado, o parametro de ordem bpc.; para a fase OC unidirecional cresce, a partir de um
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valor critico de A, desde o valor zero até valores finitos no regime de forte acoplamento. Em
contraste, o parametro de ordem R;; possui o comportamento oposto nessa situacao, ou seja,
ele torna-se visivelmente nulo, quando o acoplamento spin-férmion A cresce acima do mesmo
valor critico. Portanto, esses resultados sugerem que ambas as ordens atuam no sentido de
anular uma a outra e, consequentemente, a tendéncia geral é que as fases de CL-O;; e OC uni-
direcional nao coexistam no presente modelo de trés bandas, ao menos no nivel da aproximacao
de campo médio.

A analise da relacao entre as fases de CL-©;; e OC bidirecional com simetria d,2_,2 e

-y
vetores de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0, Qo) evolve, como no caso anterior, a solu¢do numérica
das respectivas equagoes de campo médio (4.17) e (4.18) para o parametro de ordem na Eq.
(4.13) com fator Agpp para a fase ODP igual a zero. Os nossos resultados sao mostrados na
Figura 4.2(b). Similarmente ao que tinha sido obtido para a fase OC unidirecional, o parametro
de ordem bpc.o para a fase OC bidirecional descreve aqui o efeito de uma transicao de fase de
segunda ordem, ou seja, ele cresce continuamente a partir do zero, a medida que o acoplamento
spin-férmion )\ é aumentado além de um certo valor critico. Observando a mesma figura, vemos
que o parametro de ordem R;; para a fase de CL-O;; também flui desde o zero até valores
finitos, quando o acoplamento A torna-se maior que um certo valor limite. De acordo com
esses resultados, essas duas ordens tendem a nao competir pela mesma regiao do espaco de fase
do sistema, coexistindo assim para a maioria das escolhas das constantes de acoplamento do
modelo efetivo de trés bandas. Essas conclusoes sao consistentes com a existéncia de pequenos
momentos magnéticos na célula unitaria de CuOs, observados em experimentos de difracao de
néutrons |9, 83|, e também com os resultados de experimentos de raio-X no cuprato super-
condutor YBCO [30], que estabelecem a emergéncia de uma ordem de carga bidirecional de
curto alcance e com simetria d,2_,2, para o regime de baixas temperaturas e altas dopagens
nesse material. Com relagao a essas observagdes experimentais, um outro trabalho teorico 88|,

que faz uma andlise de Ginzburg-Landau de um modelo de spin-férmion com hot spots, sugere

que a ordem de carga nos cupratos supercondutores ¢ inicialmente bidirecional, mas sofre uma
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transicao nematica no regime de baixas dopagens, tornando-se portanto unidirecional. Em
contrapartida, quando a dopagem no sistema se aproxima daquela do ponto critico quantico,
a ordem de carga se torna bidirecional. Dessa forma, esses resultados para o modelo de spin-
férmion concordam, ao menos qualitativamente, com o que foi discutido aqui para o modelo de
trés bandas.

Uma comparagao mais direta entre a fisica exibida pelo modelo efetivo de trés bandas
e os resultados experimentais para os cupratos supercondutores pode ser obtida através da
andlise do comportamento dos parametros de ordem das fases de CL-©;; e OC bidirecional
com simetria d,2_,2 em fun¢ao do acoplamento spin-férmion A para diferentes valores da massa
m, dos modos bosoénicos de onda de densidade de spin, que mede a distancia, em termos do valor
de dopagem, para o ponto critico quantico do sistema. Os resultados numéricos, nesse caso, sao
mostrados nas Figuras 4.3(a) e 4.3(b) abaixo. Na Figura 4.3(a), observamos que o principal
efeito de se afastar do ponto critico quantico do modelo consiste basicamente no aumento do
valor critico do acoplamento spin-férmion A associado a emergéncia da fase OC bidirecional no
sistema. Este tipo de comportamento poderia, em principio, explicar qualitativamente a razao
do decaimento da amplitude das modulagbes de carga da fase OC bidirecional em cupratos
supercondutores para dopagens no sistema além do valor de dopagem 6tima [30]. Por outro
lado, o comportamento critico do parametro de ordem R;; para a fase de CL-O;; parece nao
ser tao sensivel a variagdo da dopagem no sistema, como mostra os resultados na Figura 4.3(b).
Isso indica que a fase de CL-©;; é mais robusta no modelo efetivo de trés bandas estudado
aqui, nao dependendo portanto de nenhum ajuste fino de parametros para a sua emergéncia.
Tal comportamento estd em perfeito acordo com os resultados experimentais relativos a essa
fase nos cupratos supercondutores |9, 83|.

Por ultimo, mencionamos que, devido as simetrias dos parametros de ordem das fases
ODP e OC nas Eqgs. (4.11) e (4.13), o diagrama de fase do modelo de trés bandas, no que
diz respeito apenas a competicao entre as fases de CL-O;; e ODP unidirecional e bidirecional,

corresponderd basicamente ao que foi aqui apresentado para a fase OC. Devido a isso, podemos
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concluir que parametro de ordem R;; tendera, evidentemente, a suprimir o correspondente
parametro de ordem da fase ODP com vetor de onda Q, = (Qo,0) [ou Q, = (0, Q)] e coexistir
com o da fase ODP com vetores de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0,Qy). A recente descoberta
experimental de uma fase supercondutora com modulacoes dada pelos vetores de onda ligando
os hot spots nas direcoes x e y da zona de Brillouin no cuprato supercondutor BisSroCaCuyOg
[75], e portanto com as caracteristicas da fase ODP bidirecional, d& suporte as conclusées

derivadas aqui a partir da analise das possiveis instabilidades do modelo efetivo de trés bandas.
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Figura 4.2: (a) Valores de campo médio do parametro de ordem R;; para a fase de corrente de
loop ©;; (CL-Oy;) e do parametro de ordem boc.; para a ordem de carga unidirecional (OC-1)
com simetria d,2_,2 em funcao do acoplamento spin-férmion A no limite de temperatura nula,
com a interacdo V4 entre os orbitais do cobre e oxigénio dada por V,; = A. (b) Valores de
campo médio do parametro de ordem Rj; para a fase de CL-O;; e do parametro de ordem boc.2
para a ordem de carga bidirecional (OC-2) com simetria d,2_,2 em funcao do acoplamento spin-
férmion A no limite de temperatura nula, com a interacao V,4 dada por V4 = A. Ambos os
resultados em (a) e (b) foram obtidos através da integragdo numérica no espago de reciproco
das equagdes auto-consistentes de campo médio definidas em (4.17) e (4.18) para uma rede de
320 x 320 pontos na zona de Brillouin. Aqui, em particular, fizemos m, = 1073, v = 107° e
os outros parametros sao definidos por tpq = 1, t,, = 0.5, U, = 3 e €4 — g, = 3. O niimero de
ocupacao no orbitais do oxigénio corresponde a n, ~ 0.3 e o ntimero de ocupagcao no orbital do
cobre é dado por ng + 2n, = 1+ x, onde = é o parametro que controla a dopagem por buracos
e m, x (r — x.) com z. sendo a dopagem critica associada com o ponto critico quantico do
modelo.
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Figura 4.3: (a) Resultados de campo médio do parametro de ordem boc.o para a ordem de
carga bidirecional (OC-2) com simetria d,2_,» em fun¢ao do acoplamento spin-férmion A no
limite de temperatura nula, com a interacao V,,4 entre os orbitais do cobre e oxigénio dada por
Vpd = A, para diversas escolhas da massa m, dos modos bosonicos de onda de spin, que controla
a dopagem por buracos no modelo. (b) Resultados de campo médio do parametro de ordem
Ry para a fase de corrente de loop ©;; (CL-O;;) em fungao do acoplamento spin-férmion A no
limite de temperatura nula, com a interagao V4 dada por V,; = A, para diversas escolhas de
mqe. Ambas os graficos em (a) e (b) foram obtidos por meio da integragdo numérica da equagoes
auto-consistentes de campo médio em (4.17) e (4.18) para uma rede de 320 x 320 pontos na
zona de Brillouin. Além disso, utilizamos v =107, t,g = 1, t,, = 0.5, U, =3ees—e,=3. O
nimero de ocupacao no orbitais do oxigénio corresponde a n, ~ 0.3 e o nimero de ocupacao
no orbital do cobre é dado por ng+2n, = 1+, onde x ¢ o parametro que controla a dopagem
por buracos e m, x (z — x.) com z. sendo a dopagem critica associada com o ponto critico
quantico do modelo.



Capitulo 5

Conclusoes e perspectivas

Nesta tese, estudamos as propriedades de baixa energia de alguns modelos fermidnicos
bidimensionais, que podem ser relevantes para a descricao das propriedades fisicas dos super-
condutores de altas temperaturas conhecidos como cupratos, no regime de dopagem média. O
primeiro modelo abordado aqui foi uma versao do modelo de Hubbard bidimensional em que
sao considerados apenas os graus de liberdade do sistema na vizinhanga de oito hot spots na
zona de Brillouin [23, 24, 25|, que sdo definidos através da intersec¢ao da superficie de Fermi
com a zona antiferromagnética do sistema. Uma vez que pretendiamos estudar somente as
propriedades de baixa energia desse modelo, linearizamos, desde o inicio, o seu espectro de
excitacao em torno dos hot spots do modelo e, entao, definimos todas as interacoes relevantes
entre as excitacoes fermionicas nessas regioes. Em seguida, mostramos que o modelo possui
divergéncias logaritmicas em um [oop nas chamadas funcoes vértices irredutiveis no regime
infra-vermelho do sistema. Para corrigir essa anomalia da teoria de baixa energia, aplicamos
a metodologia do grupo de renormalizacao de teoria de campos na aproximagao de um loop
para os acoplamentos do modelo. A solucao das equacoes de grupo de renormalizacao mostrou,
como era de se esperar, que as interacoes do modelo flui para o regime de forte acoplamento
para a maioria das condicoes iniciais. Devido a isso, tivemos que incluir correcoes quanticas no
sistema para a auto-energia assim como para as funcoes vértices de quatro pontos até a ordem
de dois loops. Como consequéncia disso, obtemos que a componente da velocidade de Fermi nos

hot spots tangente a superficie de Fermi flui assimptoticamente para zero quando os modos de
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alta energia do modelo sao progressivamente integrados. Nos verificamos também que, nessa
situagao, os acoplamentos renormalizam-se para valores finitos nao triviais, no caso de condi-
¢oes iniciais definidas pelo modelo de Hubbard. Em termos fisicos, esses resultados implicam
que esse modelo fermionico de hot spots nao possui excitagoes do tipo quasiparticulas fermi-
onicas bem definidas na regiao préoxima aos hot spots, demonstrando assim o comportamento
do tipo liquido de nao-Fermi para o sistema. Para corroborar esses resultados, estudamos o
comportamento da equagao de Callan-Symanzik do modelo para a fungao de Green renormali-
zada de uma particula na aproximacao de dois loops. Mostramos entao que a sua solucao nao
possui polos, como acontece em um liquido de Fermi, mas sim linhas de nao analiticidade, que
sao decorrentes do valor finito do termo de dimensdo anoémala dos campos fermidnicos. Além
disso, mostramos que a densidade de estados fermionica decai, segundo uma lei de poténcia, a
medida que escala de energia se aproxima da energia do hot spot. Esse tltimo resultado pode
ser verificado experimentalmente, em materiais como os cupratos supercondutores, por meio de
experimentos de fotoemissao e microscopia de corrente de tunelamento.

Através da analise de grupo de renormalizacao das possiveis instabilidades de baixa
energia do modelo fermionico de hot spots, foi identificado um tipo simetria emergente no sis-
tema, conhecida como simetria de pseudospin, que leva ao aparecimento de ordens emaranhadas
de curto alcance na regiao proxima ao ponto fixo nao trivial do modelo, com o fator de forma do
seu parametro de ordem possuindo simetria SU(2). Obtivemos que uma dessas ordens envolve

as fases supercondutora do tipo singleto com simetria d,2_,2 e onda de densidade de carga

—y
com mesma simetria e vetor de onda Q = (Qo, Qo) na diagonal da zona de Brillouin. Uma
outra ordem emaranhada, que aparece nesse modelo no limite de baixa energia, é formada
por uma fase supercondutora, chamada de onda de densidade de pares, e uma fase ordem de

carga, que possuem parametros de ordem com simetria d,z_,2 e vetores de onda Q, = (Qy,0)

~y
e Q, = (0,Qo) ligando os hot spots na direcdo dos eixos principais da zona de Brillouin. A
emergéncia dessas ordens emaranhadas, no modelo fermionico de hot spots, esté de acordo com

a fisica exibida por outros modelos bidimensionais [17, 19, 26, 27, 74, 89, 90| que tentam descre-
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ver as propriedades fisicas da regiao sub-dopada do diagrama de fases eletréonico dos cupratos
supercondutores através do mecanismo de pareamento por flutuagoes antiferromagnéticas. Os
resultados apresentados nesta tese para as fases onda de densidade de pares e ordem de carga
também concordam, ao menos qualitativamente, com os dados experimentais para algumas
familias de cupratos supercondutores |75, 91, 92]. De fato, eles confirmam a existéncia de fases
eletronicas de curto alcance, como as descritas aqui, na regiao sub-dopada do diagrama de fases,
bem abaixo da curva T* = T*(p) que define a fase de pseudogap nesses materiais.

Por fim, a anélise das chamadas susceptibilidades de carga e spin uniformes do modelo
fermionico de hot spots, através da inclusao de termos de flutuacao quantica de dois loops,
mostrou que as excitagoes fermionicas nas regioes adjacentes aos hot spots adquirem um gap
em ambos espectros de carga e spin. Tal comportamento indica que a superficie de Fermi do
modelo aparentemente sofre uma mudanga estrutural (ou topologica), & medida que o ponto
fixo nao trivial do sistema é aproximado. Fisicamente, isso pode ser interpretado em termos
da formacao de arcos ou pockets eletronicos, como os que ocorrem na fase de pseudogap dos
cupratos supercondutores |7].

O segundo modelo estudado nesta tese foi o modelo bidimensional de trés bandas (ou
modelo de Emery) para os cupratos supercondutores, que leva em contas as possiveis interagoes
entre excitacoes fermionicas localizadas nos orbitais do cobre [Cu(3d,2_,2)| e do oxigénio [O(2p,)
e O(2p,)] na célula unitaria de CuO,y [80, 81|. Por meio do emprego da transformada de
Hubbard-Stratonovich, construimos uma teoria efetiva de baixa energia para a fase de corrente
de loop Oy, que foi originalmente proposta por Varma [10] para explicar o fendémeno de quebra
espontanea de simetria de reversdo temporal observada na fase de pseudogap [8], e a fase
emaranhada SU(2) envolvendo as instabilidades supercondutora do tipo singleto do tipo d,2_,2
e onda de densidade quadrupolar [17, 19]. A nossa anélise das equagoes de campo médio do
modelo de trés bandas revelou que o parametro de ordem da fase de corrente de loop do tipo
O;r tende sempre a suprimir o parametro de ordem da fase onda de densidade quadrupolar

e que, portanto, nao é possivel haver coexisténcia entre essas duas ordens nesse sistema, pelo
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menos no nivel de campo médio. Embora esse resultado possa possivelmente representar uma
justificativa para o fato de nenhum tipo de modulacao de carga com vetor de onda Q = (Qo, Qo)
na direcao da diagonal da zona de Brillouin ter sido observado experimentalmente nos cupratos
supercondutores até a presente data, as solucoes das equacoes de campo médio estudadas nesta
tese aparecem somente no regime de forte acoplamento e, portanto, uma resposta definitiva
sobre o assunto apenas seria possivel com a inclusao de flutuagoes quanticas mais elevadas
no modelo. Consequentemente, teriamos que recorrer a outros métodos, como o grupo de
renormalizacao, para fazer isso.

Por tultimo, analisamos a competicao entre a fase de corrente de loop do tipo ©;; com
as fases onda de densidade de pares e ordem de carga. Através da analise numérica das equagoes
de campo médio do modelo efetivo de trés bandas, mostramos que o parametro de ordem da
fase de corrente de loop do tipo ©;; suprime o correspondente parametro de ordem da fase
ordem de carga unidirecional e, consequentemente, essas duas ordens tendem a nao coexistir.
Em total contraste a isso, mostramos que os parametros de ordem de ambas as fases de corrente
de loop do tipo ©O;; e ordem de carga bidirecional nao levam a supressao um do outro para a
situacao fisica considerada no modelo. Como consequéncia da simetria de pseudospin SU(2)
do modelo efetivo de trés bandas, observamos que resultados similares, no que diz respeito
a competicao entre as fases de corrente de loop do tipo ©;; e onda de densidade de pares,
devam ocorrer, ou seja, o modelo muito provavelmente suportara a coexisténcia entre as fases
de corrente de [oop do tipo ©;; e onda de densidade de pares bidirecional. Tais resultados
concordam, ao menos qualitativamente, com a verificacao experimental da existéncia de uma
fase supercondutora com modulagées na dire¢do de ambos os vetores de onda Q, = (Qo,0) e
Q, = (0, Qo) no cuprato supercondutor BiySroCaCuyOs.y, [75].

Com relacao as nossas perspectivas futuras, pretendemos generalizar a teoria desen-
volvida nesta tese com o objetivo de descrever outras fases eletronicas do diagrama de fases
dos cupratos supercondutores, como, por exemplo, a fase de metal anomalo. Nesse sentido,

uma formulacao que nos parece bastante adequada para esse problema consiste a derivacao
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de uma teoria efetiva baseada no mecanismo de flutuagoes antiferromagnéticas envolvendo o
acoplamento dos graus de liberdade fermionicos de toda a superficie de Fermi com um campo
bosonico de excitagoes coletivas do tipo paramagnons. Uma outra linha de pequisa que pre-
tendemos seguir consistird na investigacao do efeito produzido pela fase de corrente de loop do
tipo ©rr no estado de excitacao ressonante do tipo Peierls, proposto recentemente por Kloss
et al. |90, 93] para a descricdo da fase de metal anomalo nos cupratos supercondutores, em
particular o comportamento linear da resistividade com a temperatura.

Em decorréncia do resultados apresentados nesta desta tese, podemos afirmar que os
modelos eletronicos fortemente correlacionados estudados aqui tém potencialmente uma grande
relevancia na elucidacao do mecanismo responsavel pelo aparecimento das diversas quebras es-
pontaneas de simetria da regiao sub-dopada do diagrama de fases dos cupratos supercondutores,

onde invariavelmente emerge a fase de pseudogap.



Apéndice A

Determinacao das matrizes I';

Neste apéndice, mostraremos como as matrizes I'; (i = 1,2, 1z, 2x, 1y, 2y), que apa-
recem na acao efetiva do modelo de trés bandas, sao obtidas. Para isso, precisaremos usar a

seguinte transformada de Fourier

a 1 . a
dig = —= Y e*Rigy (A1)
’ \/V zk: ;
~ 1 ik-(Ri+0/2) A
Piviv/2,0 = —F= Z € ’ DPuk,o, (AZ)
VV 4

onde V denota o volume do sistema. Observamos que relaciona os operadores fermidnicos cZw e
Pitij2,0 (v = x,y) dos orbitais do cobre [Cu(3d,2_,2)| e do oxigénio [O(2p,) e O(2p,)] no espaco
real com as suas respectivas versoes cik,g e Dk, 1O espago reciproco. Desconsiderando o termo
com interacao U, no sistema de CuQOs,, a substituicao das definicoes acima na Hamiltoniana do
modelo de trés bandas com o parametro de ordem R;; para a fase de corrente de loop do tipo

©; permite-nos escrever a teoria de campo médio (CM) desse modelo como

" Sp ’y(k) ’yCE(k) ]?xk,a
HCM - Z (ﬁlk,a’ ﬁ;r/k,cﬂ dLa) 7* (k) ép 7y<k) pykp
ko 7.k k) & d.

Ry
Py A3
> (7220, (A3)
onde as funcgoes v, (k), v, (k) e v(k), que aparecem nessa Hamiltoniana, sdo definidas por meio

das expressoes
k k
v(k) = —4t,, cos <7‘T> Cos (gy) : (A.4)
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(b)

Figura A.1: (a) Esquema da superficie de Fermi para os cupratos com os quatro pares de hot
spots (¢ = 1,...,4) conectados pelo vetor de onda antiferromagnético Q = (m,7) |ou Q' =
(—m,m)]. (b) Os quatro pares de hot spots podem ser divididos em dois quartetos ortogonais,
denotados na figura pelos indices £ = 1 e £ = 2. Para estabelecer todas as conexdes possiveis
entres os oito hot spots, sao necessarios empregar trés espagos de pseudospin SU(2), que nos
representamos pelas letras 3, A e L. O espaco de pseudospin ¥ conecta diferentes hot spots
em um mesmo par, enquanto o espaco A conecta os hot spots em diferentes pares, mas que
possuem o mesmo vetor de onda antiferromagnético Q. Ja o espaco de pseudospin L estabelece
a conexao entre os hot spots de quartetos ortogonais.

k. ‘ ke

vu(k) = —2t,4 cos (?) — iRy sen (?) , (A.5)
ky _ ky

vy (k) = —2t,4 cos 5 1Ry sen 5 ) (A.6)

Como enfatizado nos Capitulos 3 e 4 desta tese, a nossa analise do modelo de trés
bandas se restringe apenas aos graus de liberdade do sistema na vizinhanca dos chamados hot
spots, que sao definidos como a interseccao da superficie de Fermi, gerada a partir da banda de
menor energia da Hamiltoniana nao interagente Ho na Eq. (3.1), com zona antiferromagnética
do modelo. Como consequéncia, isso nos levou a definir, na Eq. (3.9), os spinores de dezesseis
componentes d, p, e p, para os férmions localizados nos orbitais do cobre e do oxigénio, segundo
uma representa¢ao envolvendo trés espagos de pseudospin SU(2), que denotamos através dos

simbolos 3, A e L. De acordo com o esquema apresentado na Figura A.1, o espaco de pseudospin



A. Determinagao das matrizes I 111

Y. conecta hot spots que podem ser mapeados um no outro pelo vetor de onda antiferromagnético
Q = (m,7) |ou Q" = (—m,m)|. Diferentes pares de hot spots, definidos através do mesmo vetor
de onda Q, sao conectados, nessa representacao, pelo espaco de pseudospin A. Por outro lado,
o espaco de pseudospin L estabelece a conexao entre quartetos ortogonais de hot spots.

Para utilizar esses spinors, precisamos primeiramente expandir em série de Taylor todas
as funcoes que aparecem na Hamiltoniana Hcy na vizinhanca dos hot spots e entao expressé-las
na forma de matrizes. Dessa forma, para cada fungao vy(k), 7.(k) e 7, (k), temos respectiva-
mente as matrizes f(k)7 fx(k) e fy(k), que pertencem ao espaco de pseudospin X @ A ® L e
sao definidas da seguinte forma

100 = (O™ buta). o o (1)

A

) 0 (b 0 A®(8 Do

onde [v;(k)], representa a funcao y(k), v,(k) ou ~,(k) linearizada em torno do hot spot com
vetor de onda k, (veja a Figura 3.3). Seguindo essas defini¢oes e utilizando a representagao das
matrizes de Pauli nos espacos de pseudospin X, A e L, obtemos que as matrizes f(k), fx(k) e

A

I'y(k) podem ser escritas como

I'k) =T, +y(k), (A.8)
I,(k) = Ty + Dogky, (A.9)
I, (k) =Ty, + Dyyky, (A.10)

onde as matrizes I'y, 'y, I'15, I'as, 'ty € I'yy, que aparecem nos Capitulos 3 e 4 desta tese, sao

dadas por

A

Fl :—2tppC085 ]12®]1A®1L7 (All)

FQ = tpp(sen 5/\3 (%9 L3 + 23 (%9 Ag)k’w

+ tpp(sen 6A3 + 23 & A3 & Lg)ky, (A12)
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D1y = e N9k qyeifhs®loy, @ Ly, (A.13)
Ty = — %71€i90A3®L323 ® A3 + %726i9A3®L3A3 ® Ls, (A.14)
fly = 71€¥83 — e N3 © L, (A.15)
fgy = — %vlei‘pABEg ® A3 ® Lg + %vge_igASAg, (A.16)

com § = (K — K_)/2 representando o parametro que define a posi¢ao relativa do hot spot
na zona de Brillouin e 1y, 1, e 1, correspondendo, nessa ordem, as matrizes identidades nos
espacos de pseudospin ¥, A e L. Os parametros ¢, 0, 7, e 75 sao definidos, respectivamente,

da seguinte maneira

tan @ = Z—Ztan(%), (A.17)
p
tanf = Zl cot (g), (A.18)
pd
0\ |, R a\1"*
"= {Qtﬁd cos’ (5) + % sen” (5)} : (A.19)

5 2 s\ 12
Yo = [Qt}%d sen” (5) + % cos” (5)] : (A.20)



Apéndice B

Calculo do determinante das funcoes
matriciais de Green G~ !(ie,, k) e
G&l(ié‘n, k)

B.1 Determinante da funciao matricial de Green G !(ic,, k)

Nesta secao, explicaremos detalhadamente como se processa o calculo do determinante
det[G™(ig,, k)] para as fases de corrente de loop do tipo O;; (CL-O;;) e onda de densidade
quadrupolar (ODQ) com simetria d,2_,2. Como mencionado no Capitulo 3, isso envolvera o

uso das féormulas

et (g‘ g) _ det(A)det(D — CA ). B.1)
det(A ® D) = [det(A)]™[det(D)]", (B.2)

onde A e D sao, respectivamente, matrizes quadradas de dimensdes n X n e m X m, e a matriz
A na Eq. (B.1) é invertivel. De fato, aplicando duas vezes a formula de reducao na Eq. (B.2)

ao determinante det[G~!(ig,, k)], obtemos a seguinte expressao

det[G ! (igp, k)]
= det(—ic, + &,m3) det [—isn +&yms — D(K) (—ien + 5p73)—1f(k)} det{—isn +Egmy — iM (2, K)

~

= k) (—izn + &3) ' Talke) = [T (ky) = DL (ka) (i + &73) )] [ =iz + 73 = T(K)

A

X (e +6m) T0] [Pk PO (—ien + &) Falh)] . (B.3)
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~

onde T, (ky) = Dypms — Dogky, Ty(ky) = Thy7s — Dok, e T(k) = Iy — Dy(k). Empregando agora
a Eq. (B.2), o primeiro determinante no lado direito da igualdade acima pode ser calculado

como

y B (—ien + &)1, @1, @ 1y 0
det(—ie,, + &) = det {( 0 (—ie, — &)1 @1, ® 1y .

= det[(—ie, + &)1 @ 1p ® 1] det[(—ie, — &)1, ® 1) @ 1y]

= [det(—ie, + &)1 1) [det(1, @ Ly)]2det](—ie, — &)1 ] " [det(1y @ 1))

= (ep +&)°. (B.4)

Antes de calcular o segundo determinante no lado direito da igualdade na Eq. (B.3),

nds primeiramente escrevemos

—i€n + &pT3 — f(k)<_i€n + épTS)ilf‘(k)

Gr ! (ien, k) 0 0
B 0 ggyl(ign, k)],

(L. (iza, K1 0
0 Al < 0 [gLyl(ign,k)]T)LAl .

X (el @1y 1y). (B.5)

Na definicao acima, A; é uma matriz de Pauli no espaco de pseudospin A, e ggj(isn,k) e
QL_yl (ten, k) s@0 matrizes quadradas pertencentes a esse mesmo espago, cuja estrutura é dada,

respectivamente, por

G1 ! (ien, k)

—Z&n + ép 0 7;5n + §p ay (k) + bl (k)23 0
e, + fp)A 1 <gg + e ) ( 0 as(k) + bg(k)23>A’ (B.6)

7, (g k)
<—@gn0—|—€p 0 ) e <i5n+§p> (ag(k)+b3(k)23 0 ) ., (B.7)

—ien+&/),  P\el 4 &2 0 as(k) +ba (k)23 )

com ay(k) e by(k) (¢ = 1,...,4) sendo fungbes reais do pardmetro § = (K, — K_)/2 e do

momento reciproco com relacao aos hot spots, que definimos na Tabela B.1. Com isso, o
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Tabela B.1: Primeiro conjunto de fungoes bases necessario para calcular a energia livre funcional
do modelo efetivo de trés bandas, definido no Capitulo 3 desta tese. Na nossa notagao, os indices
¢ e { designam, respectivamente, os pares de funcoes {as(k), bo(k)} e {as(k), be(k)}.

l ag(k) bg(k)

1 (kx + ky)? +sen® 0(ky — ky + 2cot0)? 2send[(ky, + cot0)? — (k, — cot d)?]
2 (ky + ky)? + sen? 6(k, — k, — 2 cot §)? 2sen 5[(k: — cot §)? — (k, + cot §)?]
3 (ky — ky)? + sen? 6 (k, + ky, + 2 cot 6)? 2sen §[(ky + cot 6)* — (k, + cot §)?]
4 (ky —ky)* +sen?d(ky + ky — 2cot6)*  2send[(k, — cotd)? — (k, — cot §)?]
1 —send(k, — k, — 2cot d) by + kK,

2 sen 0(k, — ky + 2 cot ) —(ky + ky)

3 sen 0(k; + ky + 2 cot 6) ky — ky,

4 —send(ky + ky — 2cotd) —(ky — ky)

determinante da matriz na Eq. (B.5) é calculado como sendo igual a

det[—ie, + &5 — D(k)(—ig, + &73) ' T(k)]
1

4 2 2
= H H {é‘i + 512, + Qt?,p (ig T ?;) [ag(k) + O'bg(k)] + €2tf§2 [ag(k) + O'bg(k)]2} . (B8)
(=1 o=% n P n 14

Antes de calcular o terceiro determinante que aparece no lado direito da Eq. (B.3),

vamos definir os seguintes coeficientes

ci(ky) = V2 (—tpd + z'@kl) : (B.9)

4
(k) = V2 (—tpd + i%ky) : (B.10)
Cg(kx) = §<_tpdkx — iR[[), (Bll)
Cg(k?y) = \25( pdk ZR][), (B12)

em funcao do termo de hopping t,q entre os orbitais do cobre [Cu(3d,2_,2)] e do oxigénio
[O(2p;) e O(2p,)], do parametro de ordem R;; para a fase de CL-©;; e da distancia k no
espaco de momento para os hot spots. Definimos esses quatro parametros aqui com a finalidade
de escrever o determinante det[G™'(ig,, k)] de forma compacta. Para isso, devemos ainda
construir o conjunto de funcoes bases representado na Tabela B.2, que depende do parametro
de hot spot 0 = (K4 — K_)/2 e dos coeficientes ¢;(k;) e ¢;(k,) (i =1,2).

Supondo que o sistema possua apenas modulagoes do tipo ODQ com a simetria d,2_,2,

0 que equivale a fazer Agc = 0 na Eq. (3.19) para o parametro de ordem M(en, k), obtemos
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Tabela B.2: Segundo conjunto de funcoes bases necesséario para calcular a energia livre funcional
do modelo efetivo de trés bandas, definido no Capitulo 3 desta tese. Aqui, essas funcoes sao

definidas em termos do parametro § = (K, —

K_)/2, que indica a posicao relativa do hot spot

na zona de Brillouin, e também em termos dos coeficientes ¢;(k;) e ¢;(k,) (i =1,2).

Funcao base Definicao
a1z (kz) |c1 (k) [? + ca (k) [?
a2q(kz) |e1 (k) [” + |ea(ky)]?
a3z (k) |c1 (k)] + ea (k) ?
e () 1 (ko) P + lea (k)|
b1 (ky) send[|e1 (kz)|? — |ca(kz)?] + 2 cos 0 Re[c; (ki )ca(kz)]
box (kz) sen §[|cy (ke )|? — |ca(ks)|?] — 2 cos d Re[c; (k) ca(ky)]
b3z (k) sen d||ca(kz)|? — |e1(kz)|?] + 2 cos d Re[cf(kz)ca(ky)]
baz(kz) sen d|eg(k)|? — |e1(kz)|?] — 2 cos d Rect (ks )ca (k)]
ayy(ky) ler(ky)|? + |ea(ky)|?
ang (1) ()P + ()
gy ex(y) P+ [ealhy)
agy(ky) len(ky)[? + Jea(ky)[?
bry () sen 8flca(ky)|? — e (ky) ) + 2 con Relet (i )ca(7y)]
by ) sen 8lca(ky)|? — lcx(ky) 2] — 2 cos 6 Relci (i )ea(ly)]
bsy (ky) sen d[|c1(ky)|* — |ea(ky)|?] — 2cos d Re[c](ky)ca(ky)]
bay(ky) sen dlles (U )I2 — [ea(ky) 7] + 2 cos § Refeg (U )ea by )]
a1y (k) 2cos 6 Re[c; (ki )er(ky) + &5 (ks)ea(ky)] + 2send Re[c; (ki) ea(ky) — c3(kz)cr(ky)]
24y (k) 2cos 0 Re[c(ky)c1(ky) + c5(ky)ea(ky)] — 2send Re[ci (ky)ca(ky) — c(ky)er(ky)]
30y (k) 2cosd Re[c;(ky)c1(ky) — c5(ky)ea(ky)] + 2send Reci (k) ea(ky) + c5(ky)er(ky)]
A4y (k) 2 cos 0 Re[cj(ky)c1(ky) — c3(ky)ea(ky)] — 2send Relc; (ky)ca(ky) + c(ky)er(ky)]
b1ay(K) 2Re[cj(ky )1 (ky) + ci(ky)ca(ky)]
by (k) —2Re[c5(kz)er(ky) + cf (ko )ea(ky )]
Dy (k) 2Relcs(kz)er(ky) — ci(ka)ca(ky)]
bazy (k) —2Relc(ka)er(ky) — i (ka)ca(ky)]

que o terceiro determinante do lado direito da igualdade na Eq. (B.3) é dado por

det{—ien + deg — lM - fl(k‘z)(—l€n + §p7—3)_1f‘:c(k33) - [f‘;(k@) - fl<k$)<_25n + §PT3)_1

< D00 [z + &7 — () iz + &) T 0)]  [F, (k) — B0 (i + m) Tk}

zli[ 12_[ Dm (ien, k)

{ei + &2+ 212, (

gn

2+§2

)+ abe(K)] + 2 las(k) + obu(k)]?} |
(B.13)
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As fungoes Dém)(ian, k) que aparecem acima sao definidas da seguinte maneira

D (ie,, k)

= {(—ien + &)l(—ien + &)° — o (a1 (K) + b1 (k)] — P (k) (—izn + &) — tp P (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + §)? — 1, (as(k) + ba(k))] — PV (k) (g, + &) — 1 Ps" (K)}

— B[(—ign + &) — 12, (a1 (k) + by (k)] [(—iew + &)% — 12, (az(k) + ba(K))] [, (B.14)
D (ie,, k)

= {(—ien + &a)l(—ien + &)* — o, (a1 (k) = bi(K)] — M (k) (—izn + &) — tp M1 (K)}

x {(—izn + &)[(—izn + &) — 5, (aa(k) — ba(K))] = My (k) (—izn + &) — L, My (k) }

= Bl(—ien + &)7 = 12, (ar (k) = by (K)][(—ign + &) — 12, (az(k) — ba(K))] % (B.15)
Dy (ie,, k)

= {(—ien + &a)l(—ien + &)° — 2, (as(k) + bs(K))] — P (k) (—izn + &) — t,p Py (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + §)? — 1, (as(k) + ba(k))] — PV (k) (—ie, + &) — tp Py ()}

— B[(—ign + &) — 12, (as(k) + by(k))[(—icw + &)* — 12, (as(k) + ba(K))][, (B.16)
DY (ie,, k)

= {(—ien + &a)l(—ien + &) — 12, (as(k) — by(k))] — M5" (k) (—i, + &) — tp M3V (K)}

x {(—izn + &)[(—ien + &) =, (as(k) — ba(K))] — M (K)(—izn + &) — t, M1 (K)}

— V*[(—ien + &)* — ty(as(k) — bs(k))][(—ien + &)* — tp,(aa(k) — ba(k))]*, (B.17)

Aqui, usamos o conjunto de funcoes bases definido na Tabela B.2, assim como as funcoes

POK) = aga(ka) + agy(ky) + beo (k) + by (ky), (B.18)
PP (k) = [a(k) + be(k)] [ty (k) + by (K)], (B.19)
MO (k) = ag(ky) + ary(ky) = bea(kz) — bey (Ky), (B.20)
M (k) = [aae(k) = bo(K)][arzy (k) = beay ()], (B.21)

que sao escritas em termos das funcoes elementares das Tabelas B.1 e B.2.
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Substituindo as Eqgs. (B.4), (B.8) e (B.13) na Eq. (B.3), somos levados ao seguinte

resultado para o determinante da matriz G~ (ig,, k)

det[G ! (ie,, k)] = H ﬁ Dém) (ien, k). (B.22)

/=1 m=1
Como vimos, essa ¢ a Eq. (3.30) que antecipamos no Capitulo 3 desta tese.
Também, no Capitulo 3, empregamos a continuacao analitica ,, — —iz para as fungoes

positivas definidas D™ (ie,, k). Observando os resultados nas Eqs. (B.14)—(B.17), concluimos

facilmente que cada funcao Dém)(ian, k) pode ser escrita como um produto de uma outra fungao

com o seu complexo conjugado. Como um resultado, a continuacao analitica proposta aqui pode

ser feita como

D™ (2,k) = h{™ (2, k)™ (2, k), (B.23)

onde as func¢oes no lado direito da equacao logo acima sao dadas por

WY (2, k) = {(z = €)[(z = &) = (@ (k) + bi (k)] = P (K)(2 = &) + t,, P (k) }

x{(z = &)z = &) — 2, (as(k) + ba())] = B (K) (= — &) + Py (K)}

= B[z = &)? = 2, (@1 (k) + b1 (K))][(2 — &)* — 12,(aa(k) + ba(K))], (B.24)
B (2 k) = {(z + &)l + &) — (a1 (k) + ba (k)] = PV (K)(z + &) — £, P (K)}

< {(z + &)z + &) — 13, (aa(k) + ba(K)] = PV (K) (2 + &) — 1, B3 (K)}

—[(2 + &)” — t2,(ar(k) + by (K))][(2 + &)” — 12, (as(K) + bo(K))], (B.25)
W2 (2,k) = {(z = &)z = §)* = 2, (ar(k) = by (k)] = M{”(K)(2 = &) + t, M{" ()}

< {(z = E)[(z + &)” — th,(as(k) = ba(K))] = M{” (K) (2 — &) + My ()}

—1[(2 = )7 — 2, (a1 (k) = i (R))][(2 = &)? — 2, (az(k) — ba(K))], (B.26)
B (2, %) = {(z + &) + &) — 12, (ar (k) = b ()] = M” (K)(z + &) =, M{" (K)}

< {(z + €[z + &)” — 12, (as(k) — ba(K))] — M{” (K) (2 + &) — My ()}

— V(2 +&)" =t (a1 (k) — ba(K))][(= + &)* — 15, (az(k) — ba(K)))], (B.27)
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hs?(2,k) = {(z = €)[(z = §)” =, (as(k) + by (k)] = P” (k) (2 — &) + £, PV ()}

x {(z = &)[(z = &) — 12, (as(k) + ba(k))] = P (K)(z = &) + t,, i (K)}

—82[(2 = &)7 — 12, (as(k) + bs(K))][(2 — &,)* — 2, (as(k) + ba(K))], (B.28)
57 (2, %) = {(z + &)l(z + &) — 12, (as(k) + b (k)] = PV (K) (2 + &) — 1, P (K)}

x{(z+ &)z + &) — th,(aa(k) + ba(K)] = P (k) (2 + &) — 1, Py (K)}

= B[z + &)7 — 12, (as(k) + bs(K))][(2 + &,)* — 12, (as(k) + ba(K))], (B.29)
W (2,k) = {(2 = €)[(= — §)* — 5, (as(k) — bs(K))] = M{” (i) (= — &) + tp M3V ()}

X {(z = &)l(z + &) — 12, (aa(k) = ba(K))] = ML (K)(z — &) + t, M (K)}

—1[(2 = §)” — 12, (as(k) — ba(K))][(= — &)* — £, (as(k) — ba(K))], (B.30)
557 (2, k) = {(2 + &a)l(2 + &) — 12, (as(k) — by(K)] — M5" (K) (= + &) — 1, M5 (k) }

< {(z + &)z + &) — 12, (aa(k) — ba(K)] = MO (K) (2 + &) — 1, ML (K)}

— b*[(z +&)" — ty(as(k) — bs(K))][(= + &)* — 15, (as(k) — ba(k))]. (B.31)

De acordo com metodologia explicada no Capitulo 3 para a solucao das equacoes de campo
meédio para as fases de CL-O;; e ODQ), devemos primeiramente determinar as raizes na variavel z
das funcoes hém)(z, k)e Egm)(z, k), que sao denotadas por ééj:f)(k) (n=1,...,N). Uma vez que
hgm)(z, k) e Eém)(z, k) sao ambos polindomios de sexta ordem em z, suas raizes somente podem
ser determinadas através de métodos numéricos. Dessa forma, empregamos a rotina numeérica
desenvolvida por Jenkins [94], e conhecida como Algorithm 493, para a determinacdo dos zeros
dessas equac¢oes polinomiais. Por tltimo, observamos que os zeros de hgm)(z,k) e ﬁgm)(z,k)
sao niumeros reais. Na verdade, isso é uma simples consequéncia do fato de a Hamiltoniana do

modelo de trés bandas ser hermitiana.

B.2 Determinante da func¢ao matricial de Green G !(ic,, k)

O procedimento para o calculo do determinante det[G ! (ig,, k)], que aparece nas equa-
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coes de campo médio tratando da competicao entre a fase de corrente de loop do tipo Oy
(CL-©y) com a fase emaranhada envolvendo onda de densidade de pares (ODP) e a ordem de
carga (OC) com simetria d,2_,2 e vetores de onda na direcao dos eixos principais da zona de
Brillouin, é basicamente o mesmo que foi utilizado na secao anterior. Dessa forma, utilizando

os parametros de ordem nas Eqs. (4.11) e (4.13) com o fator Appp nulo, obtemos o seguinte

resultado
det[Goh (ien, k H H DEY (i, k), (B.32)
/=1 m=1
det[Gody(icn, k H H D&Y, (ien, k (B.33)
/=1 m=1

Aqui, as fungdes DEY, , (icp, k) referem-se a fase OC unidirecional com modulagdes na dire¢ao
do vetor de onda Q, = (Qo,0) e simetria d,2_,2. Recorrendo as defini¢cées dadas nas Tabelas

B.1 e B.2, essas funcoes podem ser simplesmente escritas como

Do, (ien, k)

= {(—ien + &)l(—ien + &)* = £, (ar (k) + bi(K)] = P (k) (—ien + &) — t,, P (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + §)7 — £, (as(k) + by(k))] — Pi” (k) (—izn + &) — Py ()}

= Bt (En, K)|(—ign + )2 = 12, (a1(K) + by (k)] [(—icn + &) — £2,(as(k) + bs(K))][2, (B.34)
D (ien, k)

= {(=ien + &)l(—izn + &)” = 2, (a1 (k) — ba(K))] — M (k) (—izn + &) — 1, M (K)}

x {(—ien + &a)l(—izn + §)7 — £, (as(k) — by(K))] — My (k) (—ien + &) — My (K)}

= Bt (Ens K)[(—ien + )7 — 12, (a1(k) — bi(K))][(—izn + &)° — £2,(as(k) — bs(K))][%, (B.35)
D2, (ien, k)

= {(—ien + &)l(—ien + &)* = £, (az(k) + ba(K))] — P (k) (—ien + &) — t,, PV (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + §)7 = £, (as(k) + ba(k))] — P{” (k) (—izn + &) — tpPL” ()}

— bocr (En: K)[(—ien +&)° — 1, (a2(k) + ba(K))][(—ien +&)° — 1, (as(k) + ba(k))]]*, (B.36)
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DE, (ien, k)

= {(—ien + &) l(—izn + §)7 = £, (aa(k) — ba(K))] — M5" (k) (i, + &) — My (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + &) — 1, (as(k) — ba(k))] = M (k) (—izn + &) — £, M ()}

— Bt (En, K)[(—ign + &) — 12, (a2(K) — ba(K))][(—ien + €)% — 12,(aa(k) — ba(K)][*. (B.37)
Por outro lado, as fun¢oes DE2, (ic,,, k) descrevem a fase OC bidirecional com modulacoes na

diregao dos vetores de onda Q, = (Qo,0) e Q, = (0, Qo) e simetria d,2_,2. Utilizando definicées

dadas nas Tabelas B.1 e B.2, essas fun¢oes podem ser escritas da seguinte forma

Doy (icn, k)

= {(—ien + &)(—ien + &)” — (a1 (k) + b1 (k)] — P (K)(—izn + &) — tp P (K)}

x {(—ien + Ea)l(—ign + §)* — £, (a2(k) + ba(k))] — B (k) (—ign + &) — tppPs" (K)}

x {(—izn + &a)[(—izn + &) = (as(k) + b (k)] — P (k) (—izn + &) — 1, Py (K)}

x {(—ien + Ea)l(—izn + §)7 = £, (as(k) + ba(k))] = P{” (k) (—iz, + &) — L PL ()}

— bpca(En, K){(—ign + &) [(—ien + &)° — th,(ar(k) + by (K)][(—ien + &) — 15, (a2 (k)
+ba(K))] = [PV () (=i + &) + tpp P ()] [(—izn + &) — 12, (aa(k) + ba(K))] — [P5” (k)
X (—ign + &) + P ()] [(—iz, + €)% — 12, (ar (k) + by (k)] H (—iz, + €a)[(—iz, + &)’
— 17, (as(k) + by (k))][(—ien + &) — £, (s (k) + ba(k))] = [P5” (k) (—izn + &) + tp P57 (K)]
X [(—ign + &) — t2,(aa(k) + ba(k))] — [P” () (—icn + &) + P (W] [(—izn + &)

— £2,(as(k) + b ()) ]}, (B.38)
Do (ien, k)

= {(—ien + ) l(—izn + &)” — 12, (a1(k) — b (k)] — M{” (k) (—ien + &) — My (K)}
x {(—ien + &) [(—ien + &)7 — 15, (as(k) — ba(K))] — My (K)(—izn + &) — t, M5 (K)}

x {(—ien + &) [(—ien + &)” =t (as(k) — bs(K))] — My (k) (—izn + &) — t, M5 (K)}

x {(—ien + ) [(—ien + &) — £2,(aa(k) — ba (k)] — My (k) (—ic, + &) — tpp MY (k)}
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= Bz (En K){(—ign + &) (—ign + &) — 12, (ar(K) = by(K))][(—ien + &) — 2, (az(k)

— ba(K))] — [M}” (k) (=i + &) + b M (1)) [(—ien + &) — 12, (a2(k) — ba(K))] — [M" (K)
X (—ign + &) + by My (10)][(—izn + &)” — t2,(a1 (k) — b (k) H (—izn + &) [(—ien + &)
— try(as(k) = by(k))][(—ien + &) — 5, (aa(k) = ba(k))] = [M5” (k) (—izn + &) + 1 M3 (K)]
x [(—izn + &) — thy(aa(k) = ba(k))] = [ML” (k) (—ien + &) + My (K)][(—izn + &,)°

— 2, (a3(k) — by(K))]} (B.39)

Para resolver as equacoes de campo médio descrevendo a competicao entre as fases
de CL-O;; e OC unidirecional e bidirecional, tomando como ponto de partida os resultados
nas Eqgs. (B.32) e (B.33), seguimos basicamente o procedimento numérico que foi explicado
na ultima secao para o caso da solucao das equacoes de campo médio para os parametros de

ordem das fases de CL-O;; e ODQ.
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