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Resumen

La determinacion de la temperatura critica de un material superconductor y el establecimiento de los mecanismos y
variables que la afectan, es un problema abierto de gran interés cientifico. Actualmente Unitrépico, a través del Grupo
de investigacién en Ciencias Basicas, Aplicacion e Innovacion — CIBAIN, junto con investigadores de la Universidad
Militar y el Cinvestav-México hacen parte del equipo que desarrolla un importante estudio de frontera cientifica en

fisica del estado sélido sobre superconductividad.
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Introduccion

La superconductividad se puede entender, en una primera
escala, como la pérdida total de la resistividad eléctrica de un
material, por debajo de su temperatura de transicion al estado
superconductor (Baquero y Navarro, 2007). Este es un estado
fisico cuyas aplicaciones apuntan a una posible nueva revolucién
tecnoldgica e industrial. El objetivo final de las investigaciones
en esta temdtica es lograr que la temperatura, en la cual se induce
el estado superconductor (conocida como temperatura critica su-
perconductora, Tc), sea mayor o igual a la temperatura ambiente,
para hacer viable su aplicacién a gran escala.

Importantes propuestas tedricas sobre posibles mecanismos
microscopicos que expliquen la transicién del estado normal al
superconductor han sido discutidas por la comunidad cientifi-
ca. El mecanismo electrén-fonén tiene la mas larga historia y
probablemente es el matemdaticamente mas fundamentado. En la
famosa teoria BCS de Bardeen-Cooper-Schrieffer, la atraccion
efectiva entre electrones se genera por la interaccion entre los
electrones y las vibraciones de la red (interaccion electrén-fondn)
(J. Bardeen, L. Cooper, y J. Schrieffer, 1957), esta teoria pudo
explicar con muy buena aproximacion el fenémeno en materia-
les con temperaturas criticas por debajo de los 77 K. Materiales
superconductores con Tc’s mayores a 77 K son denominados
superconductores de alta temperatura critica (SATEC), para los
cuales la teorfa BCS no ofrece una exacta explicacion. Una teoria
mads elaborada que incluye detalles microscépicos es la teoria de
Migdal-Eliashberg, ME, (Eliashberg, 1960). Con la teoria ME ha
sido posible estudiar y describir el comportamiento superconduc-
tor de numerosos elementos y aleaciones (J. P. Carbotte, 1990;
F. Marsiglio y J. Carbotte, 2008). Que la superconductividad sea

debida a las vibraciones de la red de atomos es la caracteristica
fundamental de los llamados superconductores convencionales.

Actualmente la determinacién de la temperatura critica de
un material superconductor y el establecimiento de los meca-
nismos y variables que la afectan, es un problema abierto de
gran interés cientifico. En particular, la temperatura critica de los
materiales superconductores depende de la presién al punto de
existir materiales no superconductores a presién ambiente que
revelan superconductividad bajo intervalos especificos de presion
(Gonzalez-Pedreros, 2018). Esta claro, soportado por numerosa
evidencia experimental (Levy y Olsen, 1964; Chen et al., 2010)
qué, en superconductores convencionales, la presion afecta al es-
pectro vibracional, induciendo tipicamente un corrimiento hacia
mayores frecuencias (endurecimiento), aunque el Niobio presenta
regiones andmalas en donde se observa corrimiento hacia baja
energia (suavizamiento), induciendo cambios (incremento o dis-
minucién) en la Tc. De igual forma la interaccién electrén-fonén
es afectada por la presion (Gonzalez-Pedreros y Baquero, 2018).

Existen diversos métodos tedricos para el célculo de la Tc,
los cuales requieren del conocimiento de la interaccion electron-
fondn, el espectro vibracional, la densidad de estados y las fluc-
tuaciones de espin. Dentro de estos métodos estan; McMillian
(McMillian, 1968) y Allen-Dynes (Allen y Dynes, 1975), la teoria
de Eliashberg y la teorfa del funcional de la densidad para super-
conductores (SCDFT). El cdlculo preciso de la funcién espectral
de Eliasberg a>F(®) y del acoplamiento electrén-fonén son cru-
ciales para el calculo de la Tc (Gonzalez, 2018). Estos métodos
requieren en algunos casos del ajuste del pardmetro conocido
como el pseudopotencial coulombiano u*, sobre cuyo valor no
hay consenso en la literatura. Recientemente Gonzélez-Pedreros
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y Baquero (2018) publicaron el denominado Método de Deri-
vada Funcional (MDF) el cual, usando los formalismos de la
Teoria del Funcional de la Densidad, la Teoria de perturbacion y
la teoria de Migdal-Eliashberg, y tomando como punto de partida
un valor de Tc experimental, permite calcular la Tc en funcién
de la presion. Dicho método fue aplicado y probado en el estudio
del Niobio, Aluminio y Estafio, logrando buen acuerdo con los
reportes experimentales (Gonzélez-Pedreros y Baquero, 2018).

1. H3S superconductor

El Trihidruro de Azufre (H3S) es un compuesto quimico de
la familia de los hidruros no metélicos, el cual alcanzé el estado
superconductor bajo condiciones de alta presion, logrando la
mayor temperatura critica experimental reportada en la literatura,
203 K a 155 GPa (Drozdov et al, 2015). A dicha presién el
compuesto presentd una estructura cristalina cubica con grupo
espacial Im-3m (ver Figura 1). Desde dicho histérico reporte,
se generd un aumento e interés significativo por profundizar el
estudio tanto tedrico como experimental de dicho superconductor
convencional y similares, buscando reproducir y dar luces sobre
la explicacién a su comportamiento. Hasta la fecha no hay una
ilustracion fisica exacta sobre las caracteristicas 0 mecanismos
microscOpicos especificos que inducen al H3S a revelar dicho
extraordinario comportamiento y su relacion con la presion.

Figura 1. Estructura cibica H3S Im-3m, tomado de Duan ef al.
(2014).

La significancia de dicho resultado puede entenderse desde
una perspectiva histérica (ver Figura 2). Inicialmente, desde el
descubrimiento de la superconductividad en el Mercurio (Hg) en
1911, la denominada superconductividad convencional solo se
enfocaba en metales y compuestos simples. El hallazgo de los
superconductores de alta Tc en 1987 cambio dicho enfoque, cen-
trando las investigaciones principalmente en sistemas de mayor
complejidad; materiales cerdmicos (cupratos). Ahora, la existen-
cia de un compuesto simple, como el H3S, con una temperatura

Revista Orinoquia, Ciencia y Sociedad Vol. III - Unitrépico 2019

critica 50 K por encima del record anterior (150 K), reabre una
importante linea de investigacion en los superconductores con-
vencionales. La energia de vibraciones idnica (red cristalina) en
el hidrégeno es mucho mayor, lo cual, incluso con una moderada
interaccion electrén-ion, podria generar las condiciones fisicas
necesarias para alcanzar una Tc (Yao y Tse, 2017).
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Figura 2. Evolucién de la Tc en el tiempo, tomado de Yao y Tse
(2017).

Desde 2004 se ha venido explorando la idea de la metalizacién
de materiales ricos en hidrogeno como el (H>S),H, o H3S, los
cuales eran potenciales superconductores de alta temperatura
critica (Ashcroft, 2004). Un estudio tedrico sobre H3S, en un
rango de presiones de 20 GPa a 300 GPa, report una buena
metalizacion con fases R3m y Im-3m por arriba de 111 GPa,
donde también se calcul6é una Tc de 191-204 K en la fase Im-3m
a 200 GPa (Duan et al., 2014).

En la Tabla | se presenta la relacién de algunos trabajos
publicados sobre calculos de la temperatura critica del HzS bajo
presién. En general se observan diferencias entre 20 K hasta 110
K, con respecto al valor experimental, es decir no hay un consenso
en la validez y precisiéon de un método que permita una buena
reproduccién de los experimentos.

Tabla 1. Trabajos publicados sobre célculo de la temperatura
critica del H3S bajo presion.

Referencia Tc (K) a 250 GPa
Duan et al., 2014 184

Errea et al., 2015 190
Komelj y Krakauer, 2015 271-201 (200 GPa)
Flores-Livas et al. 2016 180 (200 GPa)
Akashi et al. 2016 211

Sano et al. 2016 181
Experimento Drozdov et al, 2015 160
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2. Calculo de temperatura critica y
Unitrépico

La temperatura de transicién superconductora, o como ya se
dijo temperatura critica Tc, depende directamente de la interac-
cion efectiva debido al fondn (vibracién de la red) de intercambio.
La funci6n espectral de Eliashberg a>F(®) y la correspondien-
te derivada funcional §Tc/3a*F (@) muestran las frecuencias
donde la Tc es sensible a cambios con a?F (). Esto permite
desarrollar un método elegante (Bergmann y Rainer, 1973), de-
nominado por Mitrovic (2004) como herramienta de diagndstico,
para analizar el comportamiento de la Tc.

Especificamente la derivada funcional 8T c/8 a*F (@) provee
el cambio en la temperatura critica, AT ¢, cuando a>F (@) cambia
en una pequefia cantidad Aa®>F (@) (Bergmann y Rainer, 1973);

6Tc

ATe= S (@)

Aa*F(w)dw (1)

Los cambios en la funcién de Eliashberg se pueden inducir
mediante la aplicacién de presion, por variacioén en aleaciones o
por pequefios cambios de concentracion. En este estudio la varia-
ble externa que genera los cambios en la funcién de Eliashberg
serd la presion.

El calculo de la temperatura critica superconductora en fun-
cién de la presidn, partiendo de un tnico valor de Tc experimental
reportada, estd sustentado en el método de cdlculo de tempera-
tura critica en funcién de cambios de la funcién de Eliashberg
propuesto por Bergmann y Rainer (Bergmann y Rainer, 1973).
A continuacidn, se resume el método de célculo propuesto por
Gonzalez-Pedreros y Baquero (2018).

2.1 Método de Derivada Funcional (MDF) para el calcu-
lo de la Tc en funcion de la presion

Se inicia con un valor conocido de Tc = T; experimental
correspondiente al valor de presion P; que esté en el intervalo
de presiones en donde se estd interesado en calcular la Tc en
funcién de la presion. Se calculan las funciones de Eliashberg
a’F;(®) y a’F;,1(®) correspondientes a las presiones P; y P,
desde primeros principios usando teoria del funcional de la densi-
dad. Con éstas se obtiene el cambio en la funcién de Eliashberg
AQ’Fy(®) = a’Fy 1 (0) — 02F ().

A continuacidn, se calcula la derivada funcional a presion P;,
8T c/8 o’ F;(w). Para solucionar de las ecuaciones linealizadas de
Eliashberg, es necesario restringir la suma hasta una frecuencia de
corte My, la cual es tomada como diez veces la mayor frecuencia
en el intervalo de frecuencias en donde se obtuvo la funcién
de Eliashgerg a’F;(®). El pseudopotencial u* requerido en
ésta parte del célculo se obtiene al ajustarlo de tal forma que
la solucién de las ecuaciones linealizadas de Eliashberg estén
restringidas al valor Tc =T;.

Se sustituyen Aa?F;(@) y §Tc/Sa*F(w) en la ecuacién (1),
obteniéndose el cambio en la temperatura critica AT;. El valor
de la temperatura critica a presion P,y se obtiene asi: Tj+| =T;
+ AT;. Conocido ahora T;; | correspondiente a la presiéon P;, q,
se repite este procedimiento para obtener T; 15, luego T;;3 y asi
sucesivamente.
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Para un detalle teérico mds profundo, en la referencia (Gonzélez-
Pedreros, 2018) se presenta una concisa descripcion de la teoria
del funcional de la densidad (DFT), de la teoria de Eliashberg, y
de la interaccidn electrén fondn, al igual que la solucién de las
ecuaciones linealizadas de Eliashberg y su derivada funcional.

Esta es una linea de trabajo desarrollada por los investiga-
dores Dr. Rafael Baquero Parra (Cinvestav - México) y el Dr.
Ivan Gonzélez (U. Militar - Colombia). Su ultimo progreso fue
la propuesta y publicaciéon de un nuevo método para el calcu-
lo de propiedades superconductoras bajo efectos de la presion
(Gonzélez-Pedreros y Baquero, 2018), con la cual se han llevado
a cabo estudios sobre Niobio (Nb), Aluminio (Al), Hidruro de
Paladio PdH(D).

Actualmente Unitrépico, a través del Dr. José Camargo del
Grupo de investigacién CIBAIN, en colaboracién con el Dr.
Gonzalez-Pedreros y el Dr. Baquero, participa activamente en
el estudio tedrico de los efectos de la presion sobre la Tc del
Hj3S, haciendo uso del equipo de siper computo del Cinvestav
— México y del equipo de computo de Unitrépico. Parte de este
estudio tedrico que se adelanta en Unitrépico, explora la natu-
raleza superconductora de una estructura de interés de frontera
cientifica, posicionando a Unitrépico, a través de la colabora-
cidn interinstitucional e internacional, en el panorama cientifico
mundial.
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