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Teoria de Eliashberg y los superconductores Ba(Pb,Bi)O; y (Ba,K)BiO3
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Dentro de la teoria de Eliashberg presentamos un anélisis de la superconductividad en los compuestos cerdmicos de BaPb;_»BiO3 y
Ba.K;-,BiOs. Este analisis se ha realizado calculando algunas de las cantidades termodindmicas, las derivadas funcionales y evaluando el
coeficiente isotépico (). Las cantidades fisicas se calculan resolviendo numericamente las ecuaciones de Eliashberg para la banda prohibida
con la funcién espectral electrén-fonén, o®(w)F(w), calculada por Shirai et al. utilizando una structura de bandas realista determinada
mediante la aproximacién de amarre fuerte. En el primer 6xido superconductor, BaPb; - BizO3, hemos estudiado varios modelos para la
funcién o®(w)F(w) tratando de obtener un mejor ajuste con los resultados experimentales. Para evaluar el coeficiente isotépico (c) en
ambos compuestos, hemos usado la aproximacién de Rainer y Culetto y la derivada funcional de la temperatura critica (T.). Con calculos
numéricos de algunos cocientes importantes de la teoria BCS y un andlisis del coeficiente isotépico en estos dos bismutatos, bosquejamos la
importancia del acoplamiento electrén-fonén en ambos superconductores.

Descriptores: Acoplamiento electrén-fonén; superconductividad; efecto isotépico

Within the Eliashberg theory we present an analysis of the superconductivity in the ceramic compounds BaPb; - Bi; O3 and Ba,K;-;BiO3.
This analysis has been carried out calculating some of the thermodynamic properties, functional derivatives, and evaluating the isotope
coefficient (). These physical quantities are calculated by numerical solutions of the Eliashberg gap equations and the electron-phonon
spectra o (w) F(w) as determined by Shirai ef al., using a realistic band-structure obtained in the tight-binding approximation. In the first
oxide superconductor BaPb;_.Bi. O3z, we have studied several models for the o?(w)F{(w) function looking for better agreement with
experimental data. In evaluating the isotope coefficient () in both compounds, we have used the Rainer and Culetto approach and the
functional derivative for the critical temperature T,. With numerical calculations of some important BCS-ratios and the analysis of the
isotope coefficient in these two bismuthate, we outline the importance of the electron-phonon coupling in both superconductors.
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1. Introduccion

La sintesis del superconductor cerdmico BaPb;_;Bi;O;
(BPBO) con temperatura critica (T;) méxima de 13 K re-
portado por Sleight e al. {1] en 1975 y el posterior descubri-
miento en 1988 [2], de superconductividad en el compuesto
cerdmico superconductor Ba,K;_,;BiO3 (BKBO) con tem-
peratura critica por arriba de los 30 K, gener6 un gran in-
terés en estos sistemas ya que son materiales con estructura
perovskita estrictamente cibica. En particular, el compuesto
BKBO invalidé6 la teoria de que los planos de Cu-O en las
cerdmicas superconductoras de alta temperatura critica eran
una condici6n necesaria para obtener valores de T, grandes.
Mads aidn, en dicho material se logré obtener una alta T, a
pesar de tener una densidad de estados electrénicos, N(0),
considerablemente pequeifia, del orden de 10~! estados/(eV-
espin-celda), comparada con la N(0) para los compuestos
A15 tal como el Nb3Ge con una temperatura critica més pe-
queiia, 23.3 K.

Entre las preguntas importantes que requieren de un es-
tudio tanto teérico como experimental mas detallado para los
sistemas BPBO y BKBO, estan las relacionadas con el efec-
to isotdépico T, ~ M ~% y con la determinacion de la brecha

superconductora (Ag). En la teoria BCS [3], el exponente
isotépico () tiene el valor de & = 0.5 y Ag conduce al
cociente universal dado por 2Aq/kg7, igual a 3.53. Dichos
parametros nos pueden dar suficiente informacion para deci-
dir si algin material superconductor, sigue un acoplamien-
to tipo BCS o si se requiere de un nuevo tipo de mecanis-
mo para explicar su comportamiento. En las siguientes sec-
ciones realizaremos un anélisis del efecto isotépico para las
cerdmicas superconductoras mencionadas previamente, ha-
ciendo uso tanto de la teorfa de Eliashberg [3] como de la
aproximacion de Rainer y Culeto [4].

2. Teoria de Eliashberg

La teorfa BCS supone una interaccién electrén-fon6n cons-
tante y no considera el hecho de que existen diferentes con-
tribuciones debidas a los diferentes fonones de la red. Reali-
zar una extension de la teorfa BCS a sistemas donde la inte-
raccién electron-fondn resulta ser fuerte es uno de los temas
mds complicados de la fisica del estado sélido. Esta teoria
fue realizada por G.M. Eliashberg, y se conoce como teoria
de acoplamiento fuerte o simplemente como teoria de Eliash-
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berg. El aspecto mds importante de esta teoria es completar
y extender la teoria BCS, es decir, el origen de la supercon-
ductividad sigue siendo pares de Cooper formados via una
interaccién electrén-fonén. No hay modificacién de las ca-
racteristicas principales de la teoria BCS.

Una descripcién mds completa de 1a superconductividad
requiere por lo tanto considerar, con mds detalle, la informa-
ci6én que proviene de la dindmica de la red (relacién de dis-
persion de los fonones), de la estructura electrénica (funcién
de onda, superficie de Fermi) y de la interaccién electrén-
fonén. Toda esta informaci6n estd contenida en una funcién
conocida como funcién de Eliashberg, densidad espectral 6
simplemente como la funcién o?(w) F(w). Esta funcién, que
es de gran importancia en la teoria de Eliashberg de la super-
conductividad, al igual que el pardmetro *(que da una me-
dida de la fuerza de repulsién coulombiana entre electrones),
se define mediante la siguiente expresion:

W) Fw) =Y | gk k', q) > 6(ex — Er)
k,k',q

X 0(e, — Er)b(w — wq)/N(0),

donde wy es la frecuencia de los fonones, g(k, k', q) es el ele-
mento de matriz de la interacci6n electrén-fonén, N(0) es la
densidad de estados electrénicos al nivel de Fermi y las §'s
tienen la funcién de restringir las sumatorias sobre k y k', ala
superficie de Fermi. La funcién o (w) F(w) puede verse co-
mo el producto de la densidad de estados fonénicos F(w) y
una funcién o (w) que representa la fuerza del acoplamien-
to electrén-fonén. La funcién F'(w) nos da la distribucién de
frecuencias de las vibraciones de la red, mientras que la fun-
cién a?(w) nos da informacién del acoplamiento, fuerte o
débil, entre fonones y electrones para cada modo.

Esta funcion, a? (w) F(w), se puede obtener por medio de
experimentos de tunelamiento (siguiendo el proceso de in-
version de las ecuaciones de Eliashberg conocido como in-

version de McMillan), o a través de mediciones de infrarojo.

Por otra parte, desde el punto de vista teérico se ha obteni-
do por medio de cdlculos realistas de estructuras de bandas
electrénicas. El resultado principal de la teoria de Eliashberg
es un par de ecuaciones acopladas que determinan la brecha
superconductora (gap, o simplemente A), que para una tem-
peratura T resultan ser no lineales y por consiguiente la tinica
forma de resolverlas es mediante métodos numéricos. En el
formalismo de las frecuencias imaginarias se pueden escribir
como:

Aliwn)Z(iwn) = 7T

m=—00

X [Aiwn — twm) — " (we)B(we = lwm])] (1)

Aiwm)

wi 4+ A2(lwyy,)

o

nT Z Wm
w'n m=—o0 V w% + Az(,u")n"r)

' X Miwm — iwg), (2)

Z(iwy) =1+

donde los A(iwy,) son las energias-de los gaps y las funcio-
nes Z (iwy) son los factores de renormalizacién definidos pa-
ra las frecuencias de Matsubara iw,, = inT(2n — 1), con
n =0,%1,%2,.... Las funciones A(iw,, — twy) estdn rela-
cionadas con la densidad espectral de 1a siguiente forma:

wa?(w)F(w)
w? + (Wn, — wn)

o0
Aiwm — iwn)=2/0 5 dw = A(m —n).
El seudopotencial de Coulomb u* (w. ) depende de la frecuen-
cia de corte w,, el valor tipico de esta frecuenciaes de 5 a 10
veces el maximo valor-de la frecuencia de la densidad de es-
tados fondnicos. Fisicamente, la frecuencia de corte para la
interaccion de Coulomb debe ser del orden de la energfa de
Fermi E, pero se ha demostrado que esta frecuencia se pue-
de escalar hasta w,., renormalizando el potencial de Coulomb,
es decir:

p(Er) _
e ()

[

1 (we) =

Esta ecuacion estd escrita en el limite isotrépico, frecuente-
mente llamado Iimite sucio en el cual los efectos de la aniso-
tropia no se toman en cuenta.

Una de las aproximaciones mds conocidas, pero atin so-
Tucién analitica de las ecuaciones linearizadas de Eliashberg
paraT = T, es la férmula de McMillan para la temperatura
critica:

hwln
kT, =
ple= 75 &

10401+ )
[ X— (1 + 0‘.62A)] ’

donde wyy,, es la energia caracteristica de los bosones para una
densidad espectral dada y esta definida por:

Win = exp {;/000 Mln(w)dw} .

Para encontrar las diferentes cantidades termodindmicas
partimos de la diferencia de energfas libres de Helmholtz en-
tre el estado superconductor, F'S, y el estado normal, FN, es
decir, AF = FS — FN_ que viene dada por:

% :~7TT; [M“ |"-’n|]

. w |

x | Z5(iwn) — ZN (iwm) [wm

[ " ™ w2 + A%(iwn,) |’
donde ZN (iw,,) es la funcién de renormalizacién en el esta-
do normal y se obtiene a partir-de 1a Ec. (2) haciendo A (iwy,)
igual a cero. Finalmente, Z5 (iwy, ) es la funcién de renorma-
lizacién en el estado superconductor. De AF podemos cal-
cular el salto del calor especifico, entre el estado normal y
el estado superconductor, usando la siguiente férmula termo-
dindmica:

Td*AF

AC(T) = -2,
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asf como, el campo magnético critico H.(0) a la temperatu-
raT,

H,(T) = [-8xAF]'/? .

Por otro lado, el concepto de derivada funcional,
5X/8a?(w)F(w), es de gran importancia ya que nos da in-
formacion de qué tanto afectan los cambios de la funcién
o?(w) F(w) sobre alguna cantidad termodindmica X, es de-
cir, cuales son las frecuencias de la densidad espectral que
mds cambian dicha cantidad termodindmica. Consecuente-

mente,

AX = /Oo ———é{————AaQ(w)F(w)dw
~Jo ba?(W)F(w) '

De la version linearizada de las ecuaciones de Eliashberg,
vdlida para T = T, podemos extraer informacién acerca
de varios pardmetros termodindmicos como es el caso del
pardmetro 4, el cual se puede ajustar a la temperatura critica
experimental. Otra informacién que podemos obtener en este
limite, que ademds resulta ser muy util, es la derivada fun-
cional de la temperatura critica [3-5], 6T, /6a?(w)F(w), a
partir de la cual, como ya mencionamos, podemos evaluar
la efectividad de los fonones de diferentes frecuencias para
modificar la temperatura critica y en general para construir
el estado superconductor. En particular, se puede mostrar que
las frecuencias de los fonones mas efectivos nos dan una ley
universal entre la temperatura critica y la frecuencia 6ptima
Wop, dada por hw,p ~ TkpT,.

Las caracteristicas principales de estas derivadas es que
crecen linealmente para frecuencias pequefias, tienen un
mdaximo en ~ 7kgT, y después decrecen monoténicamente.
La derivada funcional de 7, nos muestra que la fuerza de
acoplamiento (tamafio de A), aumenta conforme la altura
de la derivada funcional decrese, existe también una prueba
analitica de que 1a 6T, /§a? (w) F'(w) siempre es positiva.

3. Aproximacion para el efecto isotopico

En esta seccion hacemos un anélisis del acoplamiento elec-
trén-fonén para los compuestos BPBO y BKBO evaluando el
coeficiente isotépico (o), mediante la aproximacién de Rai-
ner y Culeto y usando la funciones espectrales calculadas
por Shirai et al. [6]. Los cédlculos para el BPBO se realiza-
ron usando 1a derivada funcional de T, asi como la funcién
a®(w)F(w) renormalizada, encontados previamente [7]. La
constante de renormalizacién C' = 1.25, se escogié de tal
forma que pudieramos obtener un pardmetro de acoplamien-
to electrén-fonén mas cercano al calculado con datos experi-
mentales. Para el caso del BKBO, usamos las derivadas fun-
cionales de la temperatura critica y las o?(w) F(w) dadas en
la referencia [8].

Para estudiar el efecto isotépico, Rainer y Culetto se
basar6n en la derivada funcional de T, con respecto a
o&*(w)F(w). Este método es muy poderoso y se ob-
tuvé por primera vez para un sistema de diferentes ma-
sas M;, con su correspondiente coeficiente isotépico a; =

—dInT,/dIn M;. Por lo tanto, el efecto isotSpico total defi-
nido por oot = —dInT,/dIn M, donde M es una masa de
referencia dada por la ecuacién M; = 8; M con §; una cons-
tante que depende de 4, es la suma de todos los coeficientes
isotépicos parciales «;, es decir, aop = Zi ;.

Debido a que cualquier funcién espectral o (w) F(w) de-
pende de M, o?(w)F(w) = F(vVM,w), obtenemos que la
variacién de dicha funcién esta dada por: :

@) F )] = - | 3P ()

oM
M )

y el correspondiente cambio en la temperatura critica viene
dado como:

5T, = / 6T,
0

W57V 2 w w
d 6[a2(w)F(w)]5[a ( )F( )],

el cual se puede escribir, después de una integracién por par-
tes, como:

dInT, = —/ dwa? (W) F(w)éIn M
0

» d w 0T,
dw | 2T; 6[a?(wW)F(w)] | -
La forma de la ecuacidn anterior sugiri6 a Rainer y Cu-
letto la introduccién de un coeficiente del efecto isotépico

parcial, para los fonones con frecuencia w, de la siguiente
forma:

a(w) = Rw)a? (w)F(w)
donde

Rw) = d w 6T,

T dw | 2T S[a®(w)F(w)] [

Esta funcién de peso determina la contribucién de los fono-
nes con una frecuencia w, al coeficiente del efecto isotépico
total que estard dado por:

Qpop = /00 dwa(w). 3)
0

En las Figs. 1 y 2 se muestra la funcién R(w) vs. w pa-
ra los compuestos BaPb; _;Bi, O3 (z = 0.3, u* = 0.01) y
Ba;K;_;BiO3 (x = 0.5, p* = 0.02y z = 0.7, p* = 0.12),
respectivamente. El comportamiento de dicha funcién de pe-
$0 es muy parecido al comportamiento de la derivada funcio-
nal de T.. Se puede notar que R{w) tiende a cero paraw = 0
y cuando w — o0, lo cual quiere decir que las energias de los
fonones, tanto las muy bajas como las muy altas tienen una
contribucién pequeiia hacia el efecto isotépico.

En las Figs. 1 y 2 también se puede observar que R(w)
tiene un madximo en aproximadamente 1/5 de la energfa
mdxima de los fondnes. En otras palabras, las frecuencias
mas importantes para aumentar el coeficiente isotépico son
precisamente las que se encuentran en el mdximo de la
curva. En la Fig. 3 mostramos nuevamente la funcién R(w)
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FIGURA 1. Funcién de peso R(w) en funcién de w (en meV) pa-
ra p* = 0.01. Esta gréfica est4 basada en la funcién espectral

o* (w) F(w) para el compuesto BaPbo 7Bio.303.
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FIGURA 2. Funcién R(w) en funcién de w para el compuesto
Ba,Ki-.BiOs. En esta grafica mostramos las siguientes dos com-
posiciones: z = 0.5 (u* = 0.02) y z = 0.7 (u* = 0.12).

vs. w (meV), pero ahora exclusivamente para el compuesto
Ba,K;_,BiO; (z = 0.7), haciendo una variacién del poten-
cial Coulombiano p* = 0.10 y p* = 0.12. Se puede notar
que las dos curvas tienen la misma forma general, pero man-
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FIGURA 3. Resultados para la funcién de peso R(w) en funcién

de w para el compuesto Bag.7Ko.3BiO3. Los célculos fueron rea-

lizados para dos valores del potencial Coulombiano u* = 0.10 y
*=0.12.

tienen una diferencia importante en valor absoluto. El valor
del m4ximo aumenta y se hace mas agudo conforme aumenta
el valor de p*, en el otro caso, cuando u* tiene cero (resul-
tado de la teorfa BCS) el méximo es cada vez mas amplio.
Es decir, con valores pequefios del potencial Coulombiano
obtendremos un valor de & muy cercano a 1/2.

4. Conclusiones

Basados en la aproximacién de Rainer y Culetto y las fun-
ciones espectrales para los compuestos cerdmicos supercon-
ductores BaPb; _,Bi, O3 y Ba;K; _.BiO3, hemos encontra-
do que no todos los fonones tienen la misma contribucién
hacia el coeficiente isotépico de dichos sistemas. En particu-
lar, se pudo observar que las frecuencias fondnicas con una
contribucién 6ptima tienen un maximo en aproximadamente
1/5 de la energia maxima de los fonones.
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