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Difficultés des supraconducteurs a haute temperature

[. Approche canonique
II. Pourquoi dit-on que 1’approche canonique ne fonctionne pas
III. Mod¢le microscopique

[V. Difficultés theoriques
(a) Approches numeriques directes
(b) Les échecs de la théorie champ moyen a basse dimension
(c) Approche a partir du couplage faible
(d) Approche a partir du couplage fort
(¢) Phonons
(f) Inhomogeneites

V. Conclusion
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I. L’approche canonique

Theéorie des solides

H = Cinétique + Coulomb

-Plusieurs nouvelles 1dees et concepts pour progresser
(Born-Oppenheimer, H-F, Bandes...)

- Programme réussi
- Semiconducteurs, metaux et supraconducteurs
- Aimants

- Reste-t-1l des choses a faire?
- Matériaux mysteres: Hauts Tc, Organiques...
- Corrélations fortes:

Interactions fortes, basse dimension
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L’approche canonique :

A. Quasiparticules,
surface de Fermi

liquides de Fermi
- LDA (Prix Nobel 1998)

La,CuQ,

L.F. Mattheiss, Phys. Rev. Lett. 58, 1028 (1987). 4
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L’approche canonique :

-Eléments de matrice de H dans la base LDA
- En pratique, de considerations géncrales:
- Interactions, courte portee
- Un seul déterminant de Slater pas état propre
- Espace de phase + Pauli restreint les ¢tats pour diffusion:
- Quasiparticules m”, champs effectifs,

- «Voir» les quasiparticules avec ARPES: I
Photon

SE O

g
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"Angle-Resolve

Matériau quasi 2-d
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FIG. 2. Spectral intensity as a function of binding energy FIG. 1. ARPES intensity plot of the Mo{110) surface

for conatant emission angle. normalized tc the experimentally recorded along the I' — N line of the SBZ at 70 K Shown in
determined Fermi cub-off. Data are aymbols, while knea are  {he jnget is the spectrum of the region around kp taken with

fita to the Lorentzian peaks with a linear backgronond. The
dependence on the binding energy (a), temperature (b), and
hydrogen expoaure (c) i shown.

special attention to the surface cleanliness.

T. Valla, A. V. Fedorov, P. D. Johnson, and S. L. Hulbert
P.R.L. 83, 2085 (1999).
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L’approche canonique :

B. Thermodynamique et transitions de phase

- Thermodynamique des liquides de Fermi
-excitations particule-trou

- Transitions de phase
X UN@©)/(1+F_2?

- Transition supraconductrice

C. Mode¢le de Heisenberg et modeles relies

- Bandes pour s-p
- Souvent localisé€ pour d-f
Seulement degres de liberte de spin

Utiliser la symétrie pour €crire H
R
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I1. Echec de I’approche canonique

Metal selon théorie de
Isolant AFM en réalité
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Evidences expérimentales pour I’échec

-!— Slighily Ovendoped -l = :'-;_‘.:_._r

—&— Underdopod - T, = 67K *
i

- d=2 disparition partielle
de la surface de Fermi en
s’¢loignant de n = 1.

(.7 M (71)
*- A

D.S. Marshall, D.S. Dessau, A.G.
Loeser, C.-H. Park,

A.Y. Matsuura, J.N. Eckstein, I.
Bozovic, P. Fournier,

A. Kapitulnik, W.E. Spicer, and
7.X. Shen, Phys. Rev.

Lett. 76, 4841 (1996). b e il
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BISCCO au dopage optimal
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- d=2 disparition partielle
de la surface de Fermi en
s’¢loignant de n = 1.

A. V. Fedorov, T. Valla, P. D. Johnson et al. P.R.L. 82,2179 (1999)



Modele microscopique
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FIG. 1. {color) A The CuOs plane showing the atomic
orbitals (Cu 3d,z_ = and O 2p. ) iovolved in the mag
netic interactions. J, J° and J7 are the first-. second- and
third-nearest-neighbor exchanges and J- 15 the cvelic interac
tion which couples spins at the corners of a square plagquette,
Arrows indicate the spins of the valence electrons involved in
the exchanee, B Lower surface is the dispersion relation for
J=136 meV and no higher-order magnetic couplings or quan
tum corrections.  The upper surtace shows the effect of the
higher-order magnetic interactions determined by the present
experiment. Color is spin-wave intensity.

RN
Excitations de basse €énergie sont
les ondes de spin, détectées par neutrons.

Elles sont bidimensionnelles.

<— Dispersion expérimentale

«— Heisenberg, H=J2_ S, S,

R. Coldea cond- mat/ 0006384
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SCIENTIFIC ™=
\M ERICAN

High- Temparinurd Sepercomducior belongs do a fiamdhy of

180, CuyOrg 77 «~(BEDT),X
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*Physique atomique des plans CuO,.

eCu est 3d104s!,

*Dans hauts 7, Cu™"
3 dxz_yz a un trou
e Autres niveaux remplis

Isolant
A+ H

0,

s

Cu

Dopé¢ aux trous

!
U} _A_

Dop¢ aux ¢lectrons

- u
A

Singulet Zhang-Rice

Isolant a
transfert de charge
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Isolant

R N

Systeme dopé trous : Dopé o

4+ 4 — 4+ &

*BHS perd O states
*BHI gagne 20 states

Observable experimentalement (XPS)
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SCIENTIFIC
AMERICAN

*Taille de I’espace de Hilbert: 4" (N =16)

T 06[—H/kBTj
eCalculer

Ty e[—H/kBT]
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Modeéle de Hubbard (Kanamori, Gutzwiller, 1963) :

— Z (chga + c;-acw) + UzniTnil
7

<1)>0

- Interaction écrantée U _ I l

-U, T, n N .
~a=1Lt=1h=1 UC}i
|
/_R
7 N
N
5

-2001 ; 1963: Solutions numeriques pour veérifier

les approches analytiques

19
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A(k,w)

U=20 =0 A(k,w) +U/2 4
u— |u
o7 S ——
A(k,(x)) -U/2
- U/2 u2 o

A
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*Nombres d’états : 3

*Problemes additionnels
*Ecrantage inefficace

*Phonons
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IV. Difficultes theoriques

230 ~ 1 GB. Comparer a 4'¢ pour réseau de 16 sites!

*Diagonalisations exactes de #-J pour un trou suggerent:
*Un pic dans A( k, @ ) plus background incohérent
*Un pic qui disperse sur J. Donc

Nombre de porteurs petit
*Masse effective finie.

*Cluster Perturbation Theory (Théorie des perturbations sur amas)
*D. Senechal, D. Perez, M. Pioro-Ladriere Phys. Rev. Lett. 84 (2000) 522.

D. Sénéchal i‘ Bl SHERBROOKE



*Monte Carlo quantique
*AFM a n = 1. Au-dela probleme avec conditions limites
*Pseudogap en couplage faible a intermédiaire
*Température pas suffisamment basse pour supra type d
«Utile comme point de référence pour approches analytiques.

*Probleme principal: « signe du déterminant » et instabilites

*Density Matrix Renormalization Group
*Les gens travaillent a généraliser pour d = 2
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*Fluctuations dominent la physique

d = 1 Séparation Spin-Charge (Liquide de Luttinger)
(Fluctuations quantiques a 7' = 0)

*d =2 Fluctuations thermiques :
*Théoreme Hohenberg-Coleman-Mermin-Wagner

Et les fortes interactions compliquent tout ¢a.
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Claude Bourbonnais

C. Bourbonnais
et al.

(cond-
mat/9903101).

107"

1077

[
(TMTTF), PFg

T'(K)

- d=1 Se¢paration spin-charge



Séparation spin-charge




*(Théorie des perturbations pour surface de Fermi emboitee
a d=2 donne des résultats non-triviaux)

Fluctuations thermiques et quantiques en d = 2
d = 2, Mermin-Wagner
(V0)* — q°0q0—q

92 oc/dzq——>oo

d =1 : R.G., Bosonisation, Champs conformes...
d = 2 : Bosons esclaves, R.G., perturbations couplage fort, TPSC
d = 3 a infini : DMFT (n’explique pas forte dépendance en k de 2)
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Pseudogap
*Phase a caractere

LUZ-: Sfl CUO4 Fh]se Dl
I !

agram

‘RVB
*Paires preformees
*Phase de flux
*Onde de densite d
*Fluctuations?

*SC, AFM, singulet...

d=3 Neel T —

F

Physique de « Mott » explique
décroissance de T¢ ?

(Small p,.Phase fluctuations)

Points critiques quantiques




Permettrait de decider
« quel type » de fluctuations
sont importantes. (Plus tard)

Loram and Tallon, cond-mat/0005063

Voir Sonier a I’ICRA.
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Fig. 1. Two scenanos for the “phase diagram™ for HTS cu-
prates. In {a) T* represents and energy scale which falls
abruptly to zero at a cntical doping, p=0.19. In (b) T%
merges with T, on the overdoped si1de and often a lower T%:
assoclated with a small pseudogap or a spin gap 15 invoked.
Ty, 18 the Neel temperature for the 3-D AF state.
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‘ Couplage Faible et fort ‘

T _l A(kFaw)
A(ky,w) A

! S ‘ ! S D. Sénéchal
(0)) (6))
(6))

Hauts 7, sont en couplage « intermediaire »:  , .. »
U=§8t t~300meV cond-mat/ 0006384 B shERBRoOKE



*Théorie des perturbations (Theoreme de Wick)
*Trouver des « interactions effectives »

*RPA longue portée contrastée avec Hubbard
*Notion de « canal »
*RG et « interférence »

*Probléme avec principe de Pauli (Parquet, Bickers)
*Traitements autocohérents
*Théoreme de Migdal et théorie des supra « ordinaires »

Alternative:
Satisfaire des regles de somme
Lois de conservations
*Principe de Pauli
*Théoreme de Mermin-Wagner
Pseudogap induit par les fluctuations? B sitiskooxe



*Théorie des perturbations:
1 .= 1 - NS
(X +Y) X X X+Y

*Interaction effective (Ecrantage habituel dans les solides)

k
: k+q k k+q k+q
_|_
+ < N\ +
q q q q

*Probleme avec la « courte- portee »

OO KD

Ed SHERBROOK]



*Notion de « canal »

«« Landau »
canal p-t: q

particule — particule : \\ /
0

Canal k + kK’

.

Ed SHERBROOKE




*Groupe de renormalisation : « interférence »

Zanchi, Schultz... Recent: C. Honerkamp ez al. Phys. Rev. B 63 035109 (2001)

*Probleme avec principe de Pauli lorsqu’on somme un ensemble infini
de diagrammes
*Doit inclure tous les diagrammes croises: En pratique impossible
*Peut étre fait approximativement avec Parquet
(Bickers) (avec auto-cohérence, pas satisfaisant)

o« Auto-cohérence » et lois de conservation

E StErRBROOKE



* Auto-cohérence « Eliashberg » en supra conventionnelle
*Prendre les phonons comme « donnes »

—>—=—>—+—>—‘->-
. N

Théoreme de Migdal:
peut étre négligé car (m/M)!? << 1

Pas pour les échanges d’ondes de spin
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Non-perturbatif
*Pauli
*Lo1s de conserva
*Mermin-Wagner

*Résultat principal: pseudogap inds

TVERSITE [If
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How 1t works...

First step: Two-Particle Self-Consistent

=M (1,1) 6 (1,2) = 46 (1,05 ESHN0)
where A depends on external field and is chosen such that the exact result

Zg (1,T) Go‘ (T, 1+) = U <’I’LT’I’Ll>
Is satisfied. One finds

A=y
(71) ()

Functional derivative of <nTnl> / (<nT> <nl>> drops out of spin vertex

Uy — (rim1)

(71) {m1)

37
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How 1t works...

To close the system of equations, while satisfying conservation laws and
the Pauli principle

((ny=n)") = (mg)+(n) —2(nym,)

~ 1 — 3Uspxo(q)

Recall

ey = U 2
= ) S

To have charge fluctuations that satisfy Pauli principle as well,

T xo(9q) o/ .
Zl+ SUcnxo0(a) . S

(Bonus: Mermin-Wagner theorem) o

Ed SHERBROOK]



How 1t works...
Second step: improved self-energy

o (L,1) Go (T,2) = U (¥1, (17) -0 (D) 9o (1) 2 (2))

§Go (1,2)
6¢_o (17,1)

Last term is Hartree Fock (limw — co0). Multiply by G—1, replace lower

Y, (1,T) G (T, 2) — [ SN (1, 1+) & (1,2)]

energy part results of TPSC

(1) 52(1)
£ (1,2) = UGE) (1,1 Gl N2 R [52 4G ]

§G(1) 8¢
Transverse+longitudinal for crossing-symmetry

UrT
2 (k) = Un—o + 2> 30X D(0) + Uanx(0)] G5 (& + 9)- (4)
q

39
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A non-perturbative approach
for both U> 0 and U <0

Notes:
-F.L.

parameters

-Self also
Fermi-liquid

nsS_(a)

- Proofs that 1t works

® n-=020 (b)
& n-o04s5 U8
0.4 - o ® Y
/ \ )
0.0 T2
® 1n-020 (2) %
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10 Monte Carlo Many-Body 2>¢ FLEX

E I II/,/////ﬂi\\\\\\\\\\\ I ,f/’///”‘\\\‘\\\\\ e R i

DL . NN ! |
-0.5 | | ] |
Calc. + QMC: Moukouri et al. P.R. B 61, 7887 (2000). %
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Monte Carlo

Many-Body Flex
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- Régime classique renormalisé pour les
o fluctuations de spin en régime pseudogap?

Mormal State, 100 K, Q=)

! 8B

8

=]

150 [

g

=]

o i (Arbitary Units}

104 [

50 [

Enargy {mey)

; l 6 Figure 2 Normalived imaginary part of the gpin susceptibility at the AF savevector in the
normal state, at T= 100 K, for fiur arygen contents in YBOO [T.=15 8500 025 K for
r=0.5,0 83002087 regpectively]. Thege curves have been normalived to the game units

S C uging standard phonon calibration'* {100 counte in the vertical ecale renghly eorrespond to
rs 350 p% fel i abeolute units] (from 7).

Philippe Bourges cond-mat/0009373
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U>0

- Point critique quantique en, d = 2:
- Instabilité a g incommensurable
- Dopage maximal : 0.315

Vilk et al. P.R. B 49, 13267 (1994)

. e
- Décroissance avec U croissant | @ U 7 g8
' . ] - _.—-".- *
u<w = / S
: -
0.05 | [ % //; -
e, @ fhf I
e L, ¢
d = infini — ’ DY
b R
o0+ v e
- —> % g
OSSN 0.05 P
f"f BT e
0.00 = Bl
0.7 0.8 0.9 1.0

Freericks, Jarrell cond-mat/9405025

electron concentration v



Results of the analogous procedure for U < 0

(1 —=nqg)n))
Upp = U<1 “aphng) (5)
(1)
(1) v R 6
xp " (q) = Uppx(()l)(q) (6)
5 () exp(~ign07) = (ATA) = (mymy) (7)
q
$P(k) = Un - U S U @60 =4 | (9)
q

47
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Satisfies Pauli principle and generalization of f—sum rule

/%‘"mx(l)(q,w):<[Aq(0),AL(0)]>:1—n . Vo [(10)

[Zuma® e = (15 (ot oonra) (-2

—2(i<l>—%)(1—n) . Yq  |(12)

Internal accuracy check (For both U > 0 and U < 0).

%Tr {2(2)(}(1)} -~ Tl_i[B_ % % z((jz) (k) G((J-l) (k) e—ikm‘ —U <nTnl>
Check : [Tr {2(2)G(1)} N {2(2)(;(2)}

48
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Results:
- Mechanism for pseudogap U=-4

- (analogous to U > 0 ) : Vilk et al. Europhys. Lett. 33, 159 (1996)
Pines, Schmalian (98)

- Enter the renormalized-classical regime. NB.d=2

S0 T
(a) |

45 L IUl=4, n=0.5 % 2T k il
=

Im . (0.)

(b) -
|U|=4, Nn=0.5

- .,_.,.3.% e
Ed SHERBROOKE



- Mechanism for pseudogap U=-

- Pairing correlation length larger than
single-particle thermal de Broglie wavelength (vr/ T)

1.2
Along {0.0—({0.x) direction
T=0174
0.8 [ e T=D180 -
<] — — — T-0.211
LI_ =
==.
<< 0.4
0 | | |
-2 —1 0 1 2
1.2 I T T
Along {0, 00—{r m) direction ' '
L 20 [ g -
T=0174
0.8 [ ——— T-0180 E |:|
=) — —— T-0211
o L
= |
<t 04
(b)
—2 -1
50
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00 @0 @m mwam) ©00) Allen, et al. P.R.

LISV ERSITE [E
B SHERBROOKE



- Pseudogap appears first in total density of states

- Fills in instead of opening up

- Rearrangement over huge frequency scale comp
either TorAT. (AT~0.03, T~0.2, Aw [1 )

2

T-EI.H;-LI
[ — T=0182 [h}

N{)
Alkem)
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U< Pairing-fluctuation induced pseudogap

- Slightly Overdoped High-Tc Superconductor T1Sr,CaCu,O ¢

- Pseudogap in Knight shift and NMR relaxation strongly
H dependent, contrary to underdoped (up to 23 7).

- Underdoped 1n arange AT [115 K near T, see evidence for
renormalized classical regime (K7 behavior).

- Higher symmetry group creates large range of T where
there 1s a pseudogap.

53
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*Traitement perturbatif direct difficile :
*Pas de théoreme de Wick

* Apparemment non-causal
*(S. Pairault, D. Senechal, A.-M. S. T. Eur. Phys. J. B 16, 85 (2000))

*Bosons et fermions esclaves
ooty T _ + +
CT(] n¢) —> fTb ou be
Contrainte: (Zo'fa+fa) +b"b = 1
*Champ moyen : contrainte avec multiplicateur de Lagrange

*Théorie de jauge
oJ}"‘ = ei@fT-l-

b > i)

2 A —> A + 5 9 /5 T Bl SHERBROOKE



*Théorie de jauge:
*Brise la symetrie de jauge
*Calculer la masse du champ de jauge (stable si massif)
*Trouver les excitations topologiques
*(porteurs de charge proportionnels a 0)

*]1 y a des ambiguités (Fermions ou bosons esclaves?)
ec.g. limite J = 0 (Nagaoka)
(Daniel Boies, F. Jackson and A.-M.S. T. Int. J. Mod. Phys. 9, 1001 (1995))

*Séparation spin-charge

E StErRBROOKE
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*Désordre est important dans les sous-dopes
*Méme sans interaction compliqué: localisation

*Outils théoriques principaux: moyennage sur impuretes, repliques

Instabilités vers des fondamentaux inhomogenes
"So " Sq P20

n = I « anti-rayures » magnetiques
n = 0.5 « rayures chargéeesy

Utiliser les impuretés comme outil diagnostique pour les supra
Complique¢ : effet Kondo etc...

E StErRBROOKE



Inhomogeénéités Impuretes

Voir aussi :

E.W. Hudson et al. cond-mat/0104237
C. Howald, P. Fournier, A. Kapitulnik cond-mat/0101251
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*Le pseudogap résume les propri¢tes anormales de 1’état « normaly»
*Mal compris
*Doit etre compris pour comprendre le diagramme de phase et la
supraconductivité

*C’est une motivation pour un grand champ de connaissances dans
plusieurs domaines

*Les méthodes doivent €tre développees en méme temps

*Sociologie

LTV ERSITE [l
E StErRBROOKE



Michel Barrette Mehdi Bozzo-Rey

David Sénéchal A-M.T. Alain Veilleux
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Hugo Touchette
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Claude Bourbonnais

R. Coté

Jean-Sébastien Landry A-M.T.

Bumsoo Kyung
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- Comment comprendre les systémes €lectroniques qui ont
a la fo1s un caractere localis¢ et delocalise?

- Pourquoi les organiques et les hauts Tc ont-1ls des etats
a symeétrie brisée ou les quasiparticules semblent réapparaitre?

- Pourquoi le condensat est-1l plus petit que ce a quol on pourrait
s’attendre de la forme de la surface de Fermi?

-Y a-t-1l de nouvelles excitations élémentaires qui pourraient
résumer et expliquer sitmplement les proprietés anormales de
ces systemes?

- Les points critiques quantiques jouent-ils un réle important
dans la physique de ces systemes?

- Y a-t-1l de nouveaux types de symétrie brisée?

- Comment construire une approche théorique qui peut tenir
compte a la fois du couplage fort et des fluctuations d = 2?

- Quelle est ’origine de la supra type d dans les supraconducteurs

a haute temperature?
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FIG. 3. Extremal d1/dV from the region shown in fipure
2. Location of the spectra indicated in the topograph (right).
Nate that the two spectra are taken at equivalent positions
with respect to the superstructure. In the spectra, A repre-
sents the gap energy while € marks the kink energy, related
to the size of the “bad” superconductor region (see text).
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FIG. 1. Typical topographic scan of a 100 A x 90 A area
(a). Dotted line marks the location of the spectroscopic scans
shown in the lower fisure (b). The two bold lines in the scan
mark the extreme spectra discussed in the text.
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FIG. 3. Difference spectrum of the neutron intensities at T =
SKi{<T.))and T = 90 K (=T,). at energy 38 meV. The bar
represents the instrumental momentum resolution: the line is a

guide to the eye.
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FIG. 4. Temperature dependence of the neutron intensity at
energy 38 meV and wave vector Q = (0.5.0.5,—13.2). The
intensity falls to a backeground level above T, = 83 K. The line
15 a guide to the eve. The inset shows a measurement of the
uniform magnetization of a sample from the same batch in an
applied field of 10 G.

Regnault, Keimer, P.R.L. 86, 1610 (2001)
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FIG. 5. A synopsis of the resonance peak energy E., in under-
doped and optimally doped YBa>Cu;044, (open symbols, with
squares from Ref. [5], circles from Ref. [6]. and diamonds from
Ref. [7]) and optimally doped and overdoped Bi>Sr>CaCu;Og4 5
(closed symbols, from Ref. [B] and present work), plotied as a
function of the superconducting transition temperature T,.. The
shaded areas indicate measures of (or upper bounds on) the in-
trinsic width of the peak. The error bar on the peak position is
of the order of the symbol size.

Regnault; Keimer, P.R.L. 86, 1610 (2001)



