Supercondutividade

= ORIGEM: Principais elementos

= 1. Interacao Elétron-Fénon

= 2. Forca de Atracao
® 3. Formacao do Par de Cooper
= 4. Comportamento Bosonico

= 5 Comportamento Coletivo:




= 1. Interacao Elétron-Fonon:

Elétrons que se movem através da rede cristalina de um
supercondutor distorcem levemente a estrutura da rede, criando
uma regiao de maior densidade de carga positiva.

= 2. Forca de Atracao:

utro elétron, atraido para essa regiao de carga positiva, € atraido
em direcao ao primeiro elétron.

= 3. Formacao do Par de Cooper:

Essa atracao indireta, mediada pelas vibracdes da rede (fonons),
supera a repulsao natural entre os dois elétrons, fazendo com que
eles formem um par de Cooper.



= 4. Comportamento Bosonico:

Como um par de Cooper tem um spin liguido um numero inteiro, ele
se comporta como um boson, que pode ocupar o mesmo estado
guantico. Isso é crucial para a supercondutividade, permitindo que
muitos pares de Cooper se condensem no mesmo estado de menor
energia, resultando em um estado de resisténcia elétrica zero.

= 5. Comportamento Coletivo:

A formacao de pares de Cooper leva a um estado altamente coletivo,
onde os pares sao fortemente correlacionados. Esse comportamento
coletivo é essencial para a supercondutividade, pois torna o material

resistente a perturbag¢des que normalmente interromperiam o fluxo
de elétrons.




Ferromagnetismo
Antiferromagnetismo

Interacoes de Troca




O que é?

= A interacao de troca reflete:

= 3 repulsao de Coulomb entre dois elétrons proximos,
geralmente em atomos vizinhos

= o principio de Pauli, que proibe os dois elétrons de estar
no mesmo estado quantico com spins paralelos.




= Elétrons sao particulas indistinguiveis

= Algumas propriedades devem ser lembradas

™ A troca da posicao de dois elétrons deve dar a mesma
densidade de elétrons

W(1,2)]* = [¥(2, DI

® Elétrons sao férmions, a unica solucao é que a funcao de
onda total dos dois elétrons seja antissimétrica

W(l,2) = —W(2, 1)




Funcdes de onda

™ Para 2 elétrons: a funcao de onda total ¥ é o produto
de funcodes:

™ do espaco

»d (rl, r2) ‘ Y=¢ -x
= do spin

=y (s1, s2).




Parte Espacial - ¢ (r1, r2)

= As funcoes de onda de ligacoes quimicas que envolvem funcoes de
onda hibridizadas de elétrons de atomos vizinhos (rl e r2) sao
geralmente classificadas desta maneira:

Simetria com relagao a posi¢cao do elétron
simétrica

b_ 4+b
s = ps”

qbsfm: (1/ ﬁ)(wa(rl) + Wb(r-?) ) E>

antissimétrica

Bam = (1 ND(vyfry) = vifr)) & "0

a a

v (r,) - eletron a na posicéo r, |

R e Solucdes da equacao de Schrodinger.
v,(r,) —elétron b na posi¢do r,



Parte do Spin - % (s1, s2)

=™ Também ha as funcdes simétricas e antissimétricas

Simetrica (Triplet) > S=1 il
Xgm = Tas 1,) Ms=

Ksim = (1//2)[11,5 4,) + 5 )] Mg=0

Xsim= I s dp) Mg=-1 Simetria quanto 3 invers3o do spin

Antissimeétrica (Singlet) > S=0
Kanmt = (1/\/2)[1\&3 ‘Lb> — |\La3 Tb” M, =0




Mas para elétrons ... A
funcao de onda completa

) Y(l,2)= —W(2, 1)

= Combinacoes possiveis:

Funcao simétrica x funcao antissimétrica — antissimeétrica

LIJI — ¢Sim(a:b) . Kant (Cl,b) lp]{ — ¢)am (a:b) . Xg;fm (a,b)

Se os elétrons estao no estado de Se os elétrons estdo no estado
spin singlet de spins (antiparalelos). triplet de spin (paralelos)



Funcdes antissimétricas: ¥, e ¥,

LIJ[ — ¢S}:m(a;b) . Xﬂﬂf (a!b) lpff — ¢GH!‘ (a! b) . XSFH’? (a) b)
Elétrons no estado de spin singlet de Elétrons estao no estado triplet
spins’: de spin:

Xaw = (/D00 4, = 1y 1,)] sim = Ta> Ty

Sim — (l/\/z)[”av er> + Nrav Tb)]

Existe alguma probabilidade de

encontra-los no mesmo local do espaco.. Ksim= s {p)
Nao ha chance de encontra-los no
_ mesmo local do espaco.
b= (/N +,) pag

B =1/ — )




Energias dos estados possiveis

Es = f \P]*’}:{llf] dr; dr; Vi =@, (ab) . Xan(ab)

e * »
ET - f WI]H‘I’H dl'[ dl'2 lp“’ — (rbam‘ (a;b) : Xsim (Cl,b)

b= 1/NDW +¥) b=/ —¥)

Es — Er = 2[ Y)W () Ha (12) ¥ (ry) dry dry

» X, € ¥s Sao normalizadas e H atua somente sobre rl e r2




Pode ser mostrado que:

= A separacao de energia entre o estado Singlet e o
estado Triplet é 2J.

® ) é a integral de troca J = ES;ET

/ 2

7= [ 0w 0 |, e, Gy
¥ b 2| ¢ b

H(r, r,) contém essencialmente a repulsdo entre elétrons




v J é a integral de Troca

» C e a integral de Coulomb

J= [ ey (Tz)[r ]w ()Y, (r)dV
12

C=[wey (Tz)[r ]w (), (72)dV
12




Troca Direta de Heisenberg

= Heisenberg 1929

» $ij = —HoMymmy; e j sao dois atomos vizinhos
Ngp = Jab

Z

J ES ET

f v, ()Y, (r2)Ha (r2)¥p(r1) dry dry

= ], >0—alinhamento paralelo = E; < E,
= ]_, <0 —alinhamento antiparalelo - E, < E;

menor energia




1

Existe de fato esse mecanismo
de troca direta?

Interacio de troca em:
e Oxidos

e Metais

)J



Oxidos

= Estados eletronicos sao mais do tipo localizados — materiais isolantes

= Os'elétrons em oxidos podem ser descritos pelos mesmos numeros
uanticos que se aplicam aos atomos isolados (Multipletos)



Interagdo de Troca em Oxidos
Superexchange - Supertroca

¢ 02— 152 25?22p°® — compartilha elétrons com os orbitais 3d;

. " .. . Metal de -'ﬂ'- Metal de
+»* A ligagao é do tipo ionica, transicido | | Oxigénio transicio
mas alguns saltos acontecem; ¢ S e T O

d, . iy 1 1) J ! 3,

.0

Os saltos conservam a orientac¢ao do spin.



Interacao de troca em ions e atomos isolados:
elétrons bem localizados
nos sitios ionicos/atomicos

= “Pulos” ou carater itinerante (elétrons de conducao): insipientes

®» Tratamento Quantico:

= Super-troca (mediada pelo oxigénio)

= Troca de Heisenberg: A interacao elétron-elétron existe, mas
é fraca (separacgao é grande entre os ions)




Como

considerar a
roca em
metais?




Algumas definicdes

= Bandas (faixas de energias);

= Estados ligantes: mais longe do nucleo, participam ligagcdes quimicas (elétrons
s, por exemplo tem probabilidade nula de passar perto do nucleo);

Estados antiligantes: mais proximos do nucleo, nao participam de ligacoes
(elétrons d);

= Energia de Fermi: valor médio da energia entre os estados ocupados e
desocupados em 0 K.




Alguns Conceitos

= Estados ligantes entre dois atomos favorecem emparelhamento antiparalelo

=TV

® Estados antiligantes favorecem spins paralelos => ‘Il

= Em V, Cr e Mn, a primeira metade dos metais de transicao, a energia de Fermi
fica na parte ligante da banda d => antiferromagnetismo.

Em Fe, Co e Ni, a segunda metade dos metais de transicao, a energia de Fermi
fica na parte antiligante da banda d => ferromagnetismo. *

= Bandas estreitas — Alto Z(E;) — + do tipo localizado: favorece
ferromagnetismo; ligacao enfraquece o ferromagnetismo.

= * A banda 3d hibridiza com a 4s e parte dos elétrons sao itinerantes e parte
sao localizados




Modelo de Bandas para Fe e Ni: diferencas importantes

Fe: 8 elétrons de valéncia Ni: 10 elétrons de valéncia

4s°°°:0,95 elétrons livres 4s°6  elétrons livres (medidas de efeito
(medidas de efeito Hall e resistividade) Hall e resistividade)

95: 7,05 elétrons ocupam estados 3d°%%: 9,4 elétrons ocupam estados
localizados d
Nd"+Nd*=9,4e
Nd'- Nd¥ = 0,6 (medida de magnetizacio)

localizados d
Nd"+ Nd‘=7,05e
NdT- Nd¥ = 2,2 (medida de
magnetizacao)
2,42 Nd* e 4,62 Nd'

nail T

4,4 Nd' e 5 Nd'




Terras Raras

= Momentos determinados pelo preenchimento parcial dos estados 4f — altamente
localizados . Possuem ordenamento FM ou AFM; elétrons de valéncia: 5d! 6s2

= Troca direta : Em metais 4f isto nao é possivel pois os elétrons sao muito localizados (o
raio de uma funcao de onda 4f é apenas 10% do espagamento interatomico)

= Elétrons de conducao mediam a troca

Momentos 4f" polarizam elétrons de conduc¢ao (6s)

(6s > grande amplitude para r pequeno)

Ha transferéncia de informacao devido a extensao da funcao de onda

Troca Indireta - Modelo RKKY
RKKY (Ruderman, Kittel, Kasuya, Yosida)




Mecanismos de Troca no Fe

= Heisenberg nao é possivel em Fe — elétrons 3d tém extensao espacial
pequena (~ a/2).

ifracao de néutrons — momentos altamente localizados

Banda d hibridiza parcialmente com a banda de conducao.

=» ??? Qual o mecanismo de troca???



ExplicacOes propostas por Stern (1976)

> Forte acoplamento de troca
» Troca Indireta: pequena fracao de elétrons d sao itinerantes devido a mistura

com a bandas

» EJétrons de conducao 4s%°°, portanto o restante 1,05 seriam elétrons d
tinerantes — maior alcance de interagao.

» Calculos mostram que 5 — 8% dos 7 elétrons d (0,35 — 0,6 elétrons) em Fe
metalico sao suficientemente itinerantes para mediar a troca entre atomos por
um mecanismo do tipo RKKY.

» RKKY explica parcialmente a intera¢ao de longo alcance de ordenamento no Fe.
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