
Diss ETH No. 10256

Theoretical Problems

posed by

High-Temperature Superconductivity

A dissertation submitted to the

SWISS FEDERAL INSTITUTE OF TECHNOLOGY

ZÜRICH

for the degree of

Doctor of Natural Sciences

presented by

ROLAND FEHRENBACHER

Dipl. Phys. (Universität Konstanz, Germany)

born February 22,1965

German Citizen

accepted on the recommendation of

Prof. Dr. TM. Rice, examiner

Prof. Dr. FC. Zhang, co-examiner

1993



KÜRZFASSUNG

Die vorliegende Dissertation befasst sich mit drei theoretischen Fragestellungen,

die hauptsächlich durch Experimente an den kürzlich entdeckten Kupferoxidhoch-

temperatursupraleitern an Bedeutung gewonnen haben. Die einzelnen Themen

betreffen sowohl phänomenologische als auch mikroskopische Aspekte dieser Ma¬

terialien.

Im ersten Teil wird unter Verwendung analytischer und numerischer Methoden

der kritische Strom Ic eines langen eindimensionalen Josephson Kontakts in An¬

wesenheit verschiedener Arten von struktureller Unordnung untersucht. Es wird

gezeigt, dass die meisten Eigenschaften von Ic bereits durch das Verhalten der

elementaren Pinkraft eines einzelnen Defekts verstanden werden können, welche

als Funktion des äusseren Magnetfeldes He, der Defektgrösse und der Pinstärke

exakt berechnet wird.

Die folgenden Arten von Unordnung werden diskutiert: (i) Bei festem äusseren

Feld, und Defekten gleicher Pinstärke finden wir eine eindeutige Anordnung der

Defekte, die Ic maximiert. (ii) Für den Fall eines periodischen Defektgitters ist

es gelungen, die vor kurzem beobachteten scharfen Kommensurabilitätsmaxima

in der Feldabhängigkeit Ic(He) des kritischen Stromes innerhalb des betrachteten

Modells zu reproduzieren. Zusätzlich wurde die Abschwächung bzw. totale Aus¬

löschung eines Maximums vorausgesagt, falls dieses für einen Wert des Feldes

auftreten würde, bei dem die elementare Pinkraft verschwindet, (iii) Die inter¬

essantesten Effekte treten bei stochastischer Unordnung auf. Die Benutzung des

exakten Resultates für die Pinkraft emöglicht eine qualitative Beschreibung der

resultierenden Phänomene im Rahmen der 'Collective Pinning Theory', die für be¬

liebige Feldstärken und Eigenschaften der Unordnung gültig ist. Ein Vergleich der

so erhaltenen Vorhersagen mit den Resultaten numerischer Simulationen liefert

hervorragende Übereinstimmung. Insbesondere wird demonstriert, dass das Auf¬

treten eines Plateaus der Funktion Ic(He) bei starken Feldern stark vom Verhältnis

r0/X: der mittleren Pingrösse f
0
und der mittleren Josephson Eindringtiefe Xj ab¬

hängt. Falls fq/Äj = 1 tritt überhaupt kein Plateau auf, und wenn r0/Äj < 1 er¬

streckt sich das Plateau bis zu Feldstärken, bei denen der Abstand zweier be¬

nachbarter Vortices von der Grössenordnung r0 wird. Weiter wird die Möglichkeit

eines dimensionalen Übergangs von eindimensionalem Verhalten bei schwachen

und nulldimensionalem Verhalten bei starken Feldern vorhergesagt. Am Schluss

dieses Teils geben wir eine mögliche Erklärung für die experimentell beobachtete

jc(He) Abhängigkeit an granulären Kupferoxidhochtemperatursupraleitern.



Im Teil II wird ein mikroskopisches Modell präsentiert, welches die dramatische

Unterdrückung der Supraleitung bei Substitution von Ymit Pr in YBa2Cu307 kon¬

sistent erklären kann. Das vorgeschlagene Modell für die elektronische Struktur

von PrBa2Cu307 enthält drei unabhängige Komponenten: Isoherende Cu02 Ebe¬

nen mit einem Oxidationszustand Cu11, gemischt oxidierte Pr Ionen mit fast glei¬

cher Anzahl an Pr111 und Pr, und Cu03 Ketten, die durch ein eindimensionales

t-J Modell mit ungefähr Halbfüllung beschrieben werden können. Der Unterschied

zu den Hochtemperatursupraleitern hat seinen Ursprung in einer erhöhten Sta¬

bilität des Pr Zustandes durch die Hybridisierung mit den O Nachbarn, welche

zu einem Ladungstransfer von Löchern im wesentlichen von planaren O 2pa zu

1pn Zuständen führt. Der isolierende Charakter von PrBa2Cu307 wird auf die

extreme Anfälligkeit der d.c. Leitfähigkeit sowohl der gemischt oxidierten Pr Io¬

nen, als auch der Cu03 Ketten in Bezug auf die Anwesenheit von Fehlstellen und

sonstigen Defekten zurückgeführt. Zum Ende wird ein detaillierter Vergleich mit

mehreren Experimenten durchgeführt, noch verbleibende offene Fragen werden

diskutiert, und zusätzliche experimentelle Tests für das präsentierte Modell wer¬

den vorgeschlagen.

Im letzten Teil geht es um die optische Leitfähigkeit der Cu03 Ketten, welche,

wie erwähnt, ein quasi isoliertes Teilsystem der oben betrachteten Materialen

darstellen. Die experimentell bestimmte Frequenzabhängigkeit der Leitfähigkeit

ist dominiert von einem breiten Maxima im mittleren Infrarotbereich (a « 0.2eV),

und einem nur langsam abfallendenAusläufer zum Hochfrequenzbereich. Es wird

gezeigt, dass das eindimensionale t-J Modell ein guter Startpunkt für die Beschrei¬

bung der intrinsischen elektronischen Eigenschaften bei niedrigen Energien ist.

Dieses Modell allein kann jedoch auf Grund der Spin-Ladungs Entkopplung in 1D

die beobachtete starke Streuung der Ladungsträger nicht erklären.

Wir betrachten zwei zusätzliche Mechanismen, die kombiniert mit dem t-J Mo¬

dell eine mögliche Erklärung für das gefundene Verhalten von <r(<a) liefern: (i)

Unter Vernachlässigung der in unserem Fall nicht sehr relevanten Spinfreiheits-

grade erhält man durch Miteinbeziehen von starker Unordnung in den lokalen

Energien auf den einzelnen Gitterplätzen sehr gute Übereinstimmung mit dem

Experiment. Leider ist aber die für den Fit benötigte Stärke der Unordnung,

physikalisch schwer zu begründen.

(ii) Als weitere Möglichkeit betrachten wir massig starke polaronische Elektron-

Phonon Kopplung an die Eigenschwingung, welche eine Streckung der Cu(l)-0(4)

Bindung erzeugt. Eine solche Kopplung kann mittels eines 1D Holstein Hamilton-

operators für spinlose Fennionen beschrieben werden. Unter Verwendung einer



variationellen Approximation für den Hilbertraum der Phononen wird der Hamil-

tonoperator mittels der Lanczosmethode für endliche Systeme numerisch exakt

diagonalisiert. Unsere Hypothese ist, dass sich aufGrund der vorliegenden hohen

Löcherdichte (= 0.5/Cu) in den Ketten starke Ladungsdichtewellenkorrelationen

bilden, die durch die von den Phononen übermittelte Wechselwirkung zwischen

den Polaronen hervorgerufen werden. Wie aus früheren Arbeiten über das Hol¬

stein Modell bekannt ist, gibt es auf Grund dieser Korrelationen bei Halbfüllung

eine kritische Kopplungsstärke E%, bei der das System von einer metallischen

(EB < Eß) in eine isolierende Phase (EB > E%) übergeht. Letztere ist charakteri¬

siert durch eine räumlich modulierte Ladungsdichte, stellt also eine sogenannte

Ladungsdichtewelle dar. Für Löcherdichten in der Nähe von 1/2 erweist sich der

Ladungstransport als von Domänenwänden (Defekten in der Ladungsdichtewelle)

getragen. Die zusätzliche Berücksichtigung der von den Sauerstoffehlstellen er¬

zeugten Unordnung durch die Verwendung offener Randbedingungen führt zu re¬

lativ guter Übereinstimmung mit dem gemessenen Spektrum. Insbesondere finden

wir, dass der langsame Abfall der Leitfähigkeit für anwachsende Frequenz eine

Konsequenz der Wechselwirkung zwischen den Polaronen ist.



ABSTRACT

This thesis is concemed with three theoretical problems, mainly motivated by ex-

periments on the recently discovered high-temperature superconducting copper-

oxides. The topics cover phenomenological as well as microscopic aspects of these

materials.

In part I, the critical current Ic of a long ID Josephson junction in the presence of

different types of structural disorder is investigated both analytically and numeri-

cally. It is shown that most properties ofIc can be understood from the behavior of

the elementary pinning force (PF) of a Single defect, which is calculated exactly as

a function of the externa! magnetic field He, pin size, and strength. The following

types ofdisorder are discussed: (i) For a given field, and pinning centers with equal

strength, a unique arrangement of pins which maximizes Ic is found. (ii) In the

case of a periodic pin lattice, the previously measured commensurability peaks in

the field dependence of the critical current, Ic(He), are reproduced. In addition, it

is predicted that a peak can be damped or disappear, if its position coincides with

a field value at which the elementary PF vanishes. (iii) The most interesting ef-

fects appear in the presence ofrandom disorder. Using the exact expression for the

elementary PF, a collective pinning analysis is developed for arbitrary fields and

properties of the disorder, and the such obtained predictions are compared with

the results of numerical simulations. The agreement between the two approaches

is extremely good. In particular, it is found that the appearance of a plateau in

Ic(He) for large fields depends strongly on the ratio r0/Äj between the average pin

size f0 and the average Josephson penetration depth Ä.-. If r0/Xj - 1, there is no

plateau at all, and in the case Tq/Ä^ < 1, a plateau is found up to fields for which

the vortex spacing becomes of the order of f0. Furthermore, the possibility of a

dimensional cross-over from a ID behavior at low fields to OD behavior at large

fields is predicted. Finally, a possible explanation of the experimentally observed

plateau in the jc(He) dependence of granulär high-T,. materials is presented.

In part II, an explanation for the dramatic suppression ofthe superconductivity by

Substitution of Y with Pr in YBa2Cu307 is presented. A model for the electronic

structure ofPrBa2Cu307 is proposed with three independent components: insulat-

ing Cu02-planes with oxidation state Cu11, mixed-valent Pr-ions with almost equal

numbers of Pr111 and Pr, and Cu03-chains described by a f-J-model with filling

= 1/2. The difference to the high-Tc superconductors comes from an enhanced

stability of the Pr-state due to hybridization with O-neighbours, and involves a



transfer of holes from primarily planar O 2pa- to 2pJ[-states. The insulating na-

ture of PrBa2Cu307 is ascribed to the extreme sensitivity of the d.c. conductivity

of the mixed valent Pr-ions and the Cu03-chains to vacancies and impurities. A

detailed comparison of the predictions from our model with several experiments is

given, some still remaining open questions are discussed, and additional possible

experimental tests are suggested.

Finally, in part III, the optical conductivity of the Cu03-chains, a subsytem of the

two above mentioned materials, is brought into focus. Experimentally, the fre-

quency dependence of the conductivity is dominated by a broad peak in the mid-

infrared (a> = 0.2eV), and a slowly falling high-frequency tail. We identify the ID

t-J-model as the relevant low-energy Hamiltonian describing the intrinsic elec¬

tronic structure of the Cu03-chains. However, as a consequence ofthe charge-spin

decoupling in ID, this model alone cannot reproduce the observed strong scattering

of the Charge carriers.

Two additional effects are then considered, which, when included in the f-J-model,

give possible explanations for the observed behaviour of o(a>): (i) Disregarding the

not so crucial spin degrees of freedom, the inclusion of strong potential disorder

yields excellent agreement with experiment, but suffers from the hardlyjustifiable

value of the disorder strength necessary for the fit.

(ii) Moderately strong polaronic electron-phonon coupling to the mode involving

Cu(l)-0(4) stretching, can be modeled witbin a ID Holstein Hamiltonian of spin-

less fermions. Using a variational approximation for the phonon Hubert space,

we diagonalize the Hamiltonian exactly on finite lattices. It is argued, that, as a

result of the experimental hole density = 1/2, the chains can be viewed as a Sys¬

tem with strong charge-density-wave (CDW) correlations, the latter being driven

by phonon-mediated strong polaron-polaron interactions. As already known from

earlier studies of the Holstein model, at half-filling, this leads to the existence of

a critical coupling strength E%, at which the System undergoes a transition from

a metallic (EB < E°B) to an insulating phase with CDW order (EB > E°B). In the

vicinity of half Alling, the type of Charge motion is identified as arising from mov-

ing domain walls, i. e., defects in the CDW. Incorporating the effect of vacancy

disorder by choosing open boundary conditions, good agreement with the experi¬

mental spectra is found. In particular, the high-frequency tail is found to arise as

a consequence of the polaron-polaron interactions.


