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[bookmark: _Toc79351623][bookmark: _Toc81034466][bookmark: _Toc106796292]1. Chất điện môi tô pô và lý do chọn đề tài
Chất điện môi tô pô vừa là một loại vật liệu mới được khám phá, vừa thể hiện một trạng thái lượng tử mới được nghiên cứu, hứa hẹn có những triển vọng ứng dụng vào thực tế của loại vật liệu chức năng lượng tử, cũng như triển vọng lý thuyết về những khám phá tính chất lượng tử cơ bản chưa từng biết tới có khả năng thể hiện trong các tính chất vật lý của loại vật liệu này [1-5]. 
Trạng thái điện môi tô pô là một phân loại mới của các pha vật chất. Thông thường, các pha vật chất được phân loại theo lý thuyết Landau, mô tả trạng thái bị phá vỡ tự phát về mặt đối xứng thông qua thông số trật tự [6]. Khám phá hiệu ứng Hall lượng tử đã dẫn đến một phân loại pha khác dựa trên khái niệm tô pô, không có thông số trật tự [7-9]. Tô pô ban đầu được biết đến trong toán học với các tính chất như tính đồng phôi, tính bảo toàn dưới biến dạng liên tục của vật (do kéo, xoắn nhưng không có cắt xé hay dán) [4,5,10,11]. Trong hiệu ứng Hall lượng tử, độ dẫn Hall là một bất biến tô pô, và do vậy nó rất bền vững, không biến đổi khi các thông số của hệ thay đổi, trừ phi hệ trải qua chuyển pha lượng tử [8,9]. Trạng thái có hiệu ứng Hall lượng tử không có phá vỡ đối xứng tự phát nào, nhưng nó xác định pha tô pô theo nghĩa các tính chất cơ bản (như là giá trị lượng tử của độ dẫn Hall và số trạng thái biên không khe) không nhạy cảm với sự thay đổi các thông số của vật liệu trừ khi hệ trải qua chuyển pha lượng tử [1-5]. 
Gần đây, các nghiên cứu khám phá ra rằng liên kết spin – quỹ đạo của điện tử có thể dẫn đến pha điện môi có bất biến tô pô và thực tế đã quan sát được về các pha này trong vật liệu thực [12-14]. Chất điện môi tô pô, cũng giống như các chất điện môi thông thường, có khe năng lượng khối ngăn cách dải năng lượng điện tử và hóa trị [1-5]. Khe năng lượng trong khối xuất hiện do liên kết spin – quỹ đạo của điện tử. Khác với chất điện môi thông thường, biên (bề mặt hay cạnh trong trường hợp hai chiều) của khối điện môi tô pô có trạng thái kích thích không khe (gapless) [1-5]. Chất điện môi tô pô có liên hệ gần gũi với trạng thái Hall lượng tử, bởi vì trạng thái Hall lượng tử cũng có các trạng thái biên kích thích (hay còn gọi là mode) không khe [15]. Các trạng thái biên của chất điện môi tô pô dẫn đến hình thành tính chất dẫn điện trên biên (bề mặt hay cạnh) của chất điện môi tô pô, trong khi ở trong khối chất điện môi tô pô cách điện [1-5]. Đối với chất điện môi tô pô hai chiều, bất biến tô pô, cũng giống như trong hiệu ứng Hall lượng tử, thể hiện qua độ dẫn Hall điện tích hay spin được lượng tử hóa [1-5]. Số lượng tử hóa trong độ dẫn Hall này là bất biến tô pô. Trong chất điện môi tô pô ba chiều, bất biến tô pô là các chỉ số bất biến tô pô, mở rộng từ trường hợp bất biến tô pô hai chiều [1-5,16-18]. Đại lượng vật lý thể hiện bất biến tô pô trong chất điện môi ba chiều là hệ số điện từ, thể hiện sự phản hồi tuyến tính của phân cực điện và từ đối với từ trường và điện trường tương ứng [19,20]. Các trạng thái tô pô như vậy có các tính chất đặc biệt và hữu ích cho các ứng dụng khác nhau từ spintronic đến tính toán lượng tử [1-5].
Vật liệu điện môi tô pô hai chiều Z2, thông thường còn được gọi là chất điện môi Hall spin lượng tử, được lý thuyết tiên đoán trước và sau đó thực nghiệm tìm thấy trong giếng lượng tử HgTe/CdTe [12-14]. Trạng thái điện môi tô pô trong giếng lượng từ này quan sát thấy khi độ dày của giếng lượng tử nhỏ hơn một giá trị tới hạn [13,14]. Trong trạng thái điện môi tô pô của giếng lượng tử HgTe/CdTe, một cặp các trạng thái biên với các spin ngược nhau truyền theo các hướng ngược nhau [16]. Kết quả dẫn đến độ dẫn Hall spin được lượng tử hóa, tương tự trong hiệu ứng Hall lượng tử. Chất điện môi tô pô ba chiều cũng được lý thuyết dự đoán trong các hợp chất Bi2Te3, Sb2Te3, Bi2Se3 và cũng được thí nghiệm quan sát thấy [21-27]. Ngoài các ví dụ đặc trưng nêu ở trên, còn có nhiều vật liệu khám phá mới cũng có tính chất điện môi tô pô Z2 được bảo toàn bởi đối xứng nghịch đảo thời gian [1-5]. Trong các chất điện môi ở trên, tương quan điện tử không đóng vai trò thiết yếu. Tương quan điện tử thể hiện tính chất giải kết (disentanglement) của hệ. Một hệ điện tử có thể giải kết được là khi hàm mật độ hạt của hai hạt của hệ bằng tích số của các hàm mật độ hạt của từng hạt, nghĩa là 2(r1,r2) = (r1)(r2), trong đó 2(r1,r2) là hàm mật độ hạt của hai hạt và (r) là hàm mật độ hạt của một hạt. Hệ điện tử có thể giải kết được là hệ điện tử không có tương quan. Hệ điện tử có tương quan là hệ điện tử không giải kết được. Tương quan điện tử mạnh hay yếu tùy thuộc vào mức độ giải kết của hệ. Do tương tác Coulomb giữa các điện tử làm điện tử không giải kết được, nên khái niệm tương quan điện tử tương đồng với tương tác Coulomb. Tuy vậy, trong một số gần đúng, như gần đúng Hartree-Fork, điện tử vẫn giải kết được mặc dù có tính đến tương tác Coulomb. Do vậy, tương quan điện tử còn được hiểu là tính chất của tương tác Coulomb ở phạm vi ngoài gần đúng Hartree-Fork. Tương quan điện tử có thể dẫn đến hiệu ứng và tính chất thú vị cho hệ điện tử. Hiệu ứng Hall lượng tử phân số là một ví dụ kinh điển cho thấy vai trò chính yếu của tương quan điện tử [28,29]. Tương quan điện tử tạo ra các trạng thái kích thích có điện tích phân số, dẫn đến độ dẫn Hall có dạng phân số [28]. Từ đây vấn đề đặt ra là khi có tương quan điện tử, điều kiện tồn tại và các tính chất của các pha tô pô như thế nào, có thay đổi gì không. 
Thứ nhất, chúng ta biết rằng tương quan điện tử có thể tạo ra trạng thái điện môi, điển hình như trạng thái điện môi Mott [30-33]. Vậy tương quan điện tử có tạo ra chuyển pha điện môi Mott trong một chất điện môi tô pô hay không, hay ít nhất ảnh hưởng của tương quan điện tử lên trạng thái điện môi tô pô như thế nào, cho đến nay vẫn là vấn đề chưa được giải quyết trọn vẹn, và được quan tâm nghiên cứu rất nhiều cả về mặt lý thuyết lẫn thực nghiệm [34,35]. Các nghiên cứu về vai trò tương quan điện tử lên trạng thái điện môi tô pô phần lớn dựa trên nghiên cứu các mô hình lý thuyết tối thiểu cho hệ tương quan điện tử kết hợp với liên kết spin – quỹ đạo làm định hướng cho nghiên cứu thực nghiệm tìm kiếm chất điện môi Mott tô pô. Bên cạnh đó, mô phỏng lượng tử có khả năng tạo ra các mô hình tối thiểu một cách nhân tạo, và như vậy kết hợp với nghiên cứu lý thuyết, vừa dễ định hướng cho nghiên cứu thực nghiệm, vừa tăng cường khả năng hiểu biết bản chất lượng tử của trạng thái điện môi tô pô [36]. Do vậy, hướng nghiên cứu này khá sôi động, và có nhiều triển vọng trong tương lai.
Thứ hai, tương quan điện tử còn có thể tạo ra các trạng thái trật tự tầm xa [31-32]. Các trạng thái này có thể có tính chất tô pô hay không, trong điều kiện như thế nào trật tự tầm xa có thể song song đồng tồn tại với bất biến tô pô cũng là vấn đề nghiên cứu hấp dẫn. Đặc biệt gần đây, các chất điện môi tô pô từ được tìm thấy [37-40]. Trong các chất điện môi tô pô từ, trật tự tầm xa như sắt từ hay phản sắt từ đồng tồn tại với bất biến tô pô. Do vậy có thể thấy vai trò quan trọng của tương quan điện tử trong vấn đề hình thành các trạng thái từ tính lẫn mối quan hệ với bất biến tô pô. Các nghiên cứu thực nghiệm chủ yếu đi tìm các chất điện môi vừa có độ từ hóa tự phát, vừa có bất biến tô pô, thể hiện qua lượng tử hóa độ dẫn Hall spin hay trạng thái kích thích không khe trên bề mặt [39,40]. Các nghiên cứu lý thuyết phần lớn dựa trên tính toán từ nguyên lý ban đầu [37]. Trong tính toán nguyên lý ban đầu, tương quan điện tử thường không được tính tới hay có tính tới thì cũng không được tính tới toàn vẹn. Do vậy, vai trò tương quan điện tử trong quá trình hình thành độ từ hòa tự phát và khả năng song song đồng tồn tại với bất biến tô pô không tầm thường là vấn đề cần được quan tâm nghiên cứu.
Thứ ba, chúng ta biết rằng tương quan điện tử trong các hệ có cấu trúc dải năng lượng phẳng rất đặc biệt, bởi vì đối với dải năng lượng phẳng, bất kỳ tương tác Coulomb nào, dù mạnh hay yếu, cũng đều dẫn đến tương quan điện tử mạnh [41]. Do vậy, vai trò của tương quan điện tử trong hệ có cấu trúc dải năng lượng phẳng trở nên quan trọng và có thể ảnh hưởng đặc biệt tới tính chất tô pô. Vai trò của dải năng lượng phẳng đối với pha điện môi tô pô được quan tâm nghiên cứu ngay từ khi các pha tô pô được phát hiện [42,43]. Nhưng trong các nghiên cứu này tương quan điện tử không được tính đến. Do vậy, vấn đề đặt ra là khi có dải năng lượng phẳng, tương quan điện tử có tác động gì không và có ảnh hưởng như thế nào lên điều kiện tồn tại và các tính chất của các pha tô pô.
Để giải quyết các vấn đề mới đặt ra ở trên, có tính khoa học, thời sự và cấp thiết, đề tài nghiên cứu về điều kiện tồn tại và các tính chất chuyển pha tô pô trong một số hệ điện tử tương quan được lựa chọn làm đề tài nghiên cứu của luận án này.
[bookmark: _Toc79351624][bookmark: _Toc81034467][bookmark: _Toc106796293]2. Mục tiêu nghiên cứu
Mục tiêu nghiên cứu của luận án tập trung vào 3 vấn đề nghiên cứu chính về điều kiện tồn tại và các tính chất chuyển pha tô pô do tương quan điện tử. Cụ thể ba mục tiêu nghiên cứu chính của luận án là
1. Chỉ ra vai trò của tương quan điện tử lên chuyển pha Mott trong một chất điện môi tô pô và điều kiện tồn tại pha điện môi tô pô dưới sự tác động của tương quan điện tử.
2. Chỉ ra vai trò tương của quan điện tử với tạp từ trong khả năng có thể dẫn đến các trạng thái tô pô từ tính, cùng với điều kiện cho sự tồn tại của trạng thái tô pô từ tính.
3. Chỉ ra vai trò của dải năng lượng phẳng với trạng thái điện môi tô pô khi có tương quan điện tử và điều kiện tồn tại của pha điện môi tô pô cùng với các tính chất của nó.
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Với 3 mục tiêu nghiên cứu đề ra, kết cấu của luận án này gồm 3 nội dung:
1. Nghiên cứu vai trò của tương quan điện tử lên chuyển pha Mott trong một chất điện môi tô pô được cụ thể hóa thông qua nghiên cứu chuyển pha Mott trong mô hình Haldane - Falicov – Kimball. Tính toán và khảo sát hàm mật độ trạng thái để xác định điều kiện tồn tại của pha điện môi và tính chất của chúng. Bất biến tô pô (số Chern) được tính toán để xác định điều kiện tồn tại của pha tô pô. Từ các kết quả thu được, xây dựng giản đồ pha xác định điều kiện tồn tại của pha điện môi tô pô.
2. Nghiên cứu vai trò của tương quan điện tử với tạp từ trong khả năng có thể dẫn đến các trạng thái tô pô từ tính được cụ thể hóa qua nghiên cứu chuyển pha từ và tô pô trong mô hình trao đổi kép khi có liên kết spin – quỹ đạo. Độ từ hóa tự phát và bất biến tô pô (số Chern) được tính toán. Khảo sát sự thay đổi của độ từ hóa và số Chern theo các thông số của mô hình để từ đó rút ra điều kiện tồn tại và tính chất của pha điện môi tô pô từ tính.
3. Nghiên cứu vai trò của dải năng lượng phẳng đối với trạng thái điện môi tô pô khi có tương quan điện tử được cụ thể hóa qua nghiên cứu khả năng tồn tại các pha có trật tự tầm xa trong mô hình đặc trưng có dải năng lượng phẳng, mô hình liên kết chặt trên mạng tinh thể Lieb, khi có tương quan điện tử. Trước tiên, luận án xây dựng phương pháp trường trung bình động cho hệ có dải năng lượng phẳng. Từ kết quả tính toán thu được xác định điều kiện tồn tại và tính chất của các pha trật tự điện tử tầm xa trong mô hình. Kết hợp với liên kết spin – quỹ đạo của điện tử mô hình hóa tác động của trật tự tầm xa lên điện tử linh động bằng trường hiệu dụng. Điều kiện tồn tại và tính chất của các pha điện môi tô pô được khảo sát thông qua xác định các mode biên theo sự biến thiên của các thông số của mô hình.

[bookmark: _Toc467859254][bookmark: _Toc468030781][bookmark: _Toc471393860][bookmark: _Toc471395894]

[bookmark: _Toc81034476][bookmark: _Toc106796302][bookmark: _Toc79351632]CHƯƠNG 1. CHẤT ĐIỆN MÔI TÔ PÔ VÀ LÝ THUYẾT TRƯỜNG TRUNG BÌNH ĐỘNG
Trong chương này chúng tôi trình bày tổng quan ngắn gọn về đối tượng nghiên cứu của luận án là chất điện môi tô pô và phương pháp nghiên cứu sử dụng trong luận án là lý thuyết trường trung bình động.
[bookmark: _Toc81034477][bookmark: _Toc106796303]Chất điện môi tô pô
[bookmark: _Toc467859255][bookmark: _Toc468030782][bookmark: _Toc471393861][bookmark: _Toc471395895]Trong phần này chúng tôi trình bày vắn tắt về chất điện môi tô pô hai chiều, chủ yếu tập trung trình bày về hiệu ứng Hall lượng tử, bất biến tô pô, nguyên lý tương ứng khối – biên và mô hình lý thuyết tối thiểu cho chất điện môi tô pô Chern và Z2.
[bookmark: _Toc81034485][bookmark: _Toc106796311]Lý thuyết trường trung bình động
Trong phần này chúng tôi trình bày lý thuyết trường trung bình tĩnh, và khi áp dụng cho mô hình Ising cho kết quả chính xác trong không gian vô hạn chiều. Khắc phục hạn chế đó, chúng tôi giới thiệu lý thuyết trường trung bình động được ứng dụng hiệu quả trong nghiên cứu các hệ tương quan điện tử và các vật liệu tương quan điện tử. Đây là phương pháp nghiên cứu lý thuyết được sử dụng chủ yếu trong luận án.



[bookmark: _Toc79351644][bookmark: _Toc81034489][bookmark: _Toc106796315]CHƯƠNG 2. HIỆU ỨNG TƯƠNG QUAN ĐIỆN TỬ TRONG CHẤT ĐIỆN MÔI TÔ PÔ CHERN
Trong chương này, chúng tôi nghiên cứu hiệu ứng tương quan điện tử trong chất điện môi tô pô Chern. Chất điện môi tô pô Chern được mô hình hóa bằng mô hình Haldane, còn tương quan điện tử xuất hiện nhờ tương tác Coulomb cục bộ giữa fermion linh động và fermion định xứ được đưa vào trong mô hình. Hiệu ứng tương quan điện tử được nghiên cứu trong khuôn khổ lý thuyết trường trung bình động. Các kết quả nghiên cứu chính đã được công bố trên tạp chí Physical Review B [86] và được một số nghiên cứu trên thế giới tham khảo [56,57,87-89].
[bookmark: _Toc79351646][bookmark: _Toc81034491][bookmark: _Toc106796317]Mô hình Haldane - Falicov – Kimball
Mô hình Haldane mô tả quá trình di động của các fermion không spin, không tương tác, trong mạng tinh thể tổ ong, có thông lượng (từ trường) toàn phần bằng không [77]. Bên cạnh fermion linh động còn có fermion không spin định xứ. Khi không có tương tác, fermion định xứ không ảnh hưởng đến tính chất tô pô của các fermion linh động. Tương quan điện tử được đưa vào thông qua tương tác Coulomb cục bộ giữa các fermion linh động và fermion định xứ. Mô hình tổng thể được mô tả bằng Hamiltonian sau:
	(2.1)
trong đó ci (fi) là toán tử hủy fermion không spin linh động (định xứ) ở nút mạng i của mạng tổ ong. t là thông số nhảy nút lân cận gần nhất và t2 là thông số nhảy nút lân cận gần thứ hai cho fermion linh động.  đối với nhảy nút lân cận thứ hai thuận chiều kim đồng hồ (ngược chiều kim đồng hồ). Ef là mức năng lượng của fermion định xứ. U là cường độ của tương tác cục bộ giữa fermion linh động và fermion định xứ.
[bookmark: _Toc79351648][bookmark: _Toc81034493][bookmark: _Toc106796319]Kết quả tính số
[bookmark: _Toc81034494][bookmark: _Toc106796320]Chuyển pha Mott
Chúng ta xét trường hợp lấp đầy một nửa. Đó là trường hợp thế hóa học . Khi  chuyển pha Mott sẽ xảy ra. 
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[bookmark: _Toc80970877]Hình 2.1. Mật độ trạng thái của fermion linh động đối với các giá trị khác nhau của U ()
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[bookmark: _Toc80970878]Hình 2.2. Phần ảo của năng lượng riêng Im  đối với các giá trị khác nhau của U ()
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[bookmark: _Toc80970879]Hình 2.3. Giá trị tuyệt đối của hệ số tái chuẩn hóa  là hàm của U ()
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[bookmark: _Toc80970880]Hình 2.4. Giản đồ pha của các trạng thái đối xứng nghịch đảo không gian khi lấp đầy một nửa. CI kí hiệu pha điện môi Chern, và MI kí hiệu pha điện môi Mott. Pha kim loại khe giả tồn tại giữa hai pha ().
Không có sự chuyển pha trực tiếp từ điện môi tô pô Chern sang điện môi Mott có tô pô tầm thường. Chúng ta có thể thấy rằng sự chuyển pha từ điện môi Chern sang điện môi Mott thông qua pha kim loại khe giả không làm thay đổi đối xứng của hệ. Tất cả các pha đều bảo toàn đối xứng nghịch đảo không gian.
[bookmark: _Toc81034495][bookmark: _Toc106796321]Trật tự điện tích
Khi  trạng thái trật tự điện tích là tô pô với số Chern  và khi  nó có tính tô pô tầm thường t với . Tại , trạng thái cơ bản có đối xứng chiral, ở đó các fermion ở các góc của vùng Brillouin là fermion Weyl. Chúng tôi muốn nhấn mạnh rằng cả hai pha điện môi tô pô và điện môi tô pô tầm thường đều có trật tự tầm xa do tương quan điện tử. Cả hai pha đều là trật tự điện tích nhưng khác nhau về tô pô. Cả hai pha đều phá vỡ đối xứng nghịch đảo không gian. Tại  chúng ta có pha điện môi Chern, tuy nhiên nó bảo toàn đối xứng nghịch đảo không gian. Do đó pha trật tự điện tích tô pô không kết nối đoạn nhiệt với pha điện môi Chern tại . Trong pha trật tự điện tích tô pô, cả bất biến tô pô và trật tự tầm xa điện tích cũng đồng tồn tại [100,102]. 
[bookmark: _Toc79351649][bookmark: _Toc81034496][bookmark: _Toc106796322]Kết luận
Trong chương này, chúng tôi đã nghiên cứu về sự chuyển pha do tương quan điện tử trong mô hình Haldane với tương tác Coulomb cục bộ trong trường hợp lấp đầy một nửa bằng phương pháp trường trung bình động. Tính chất chuyển pha phụ thuộc vào đối xứng nghịch đảo không gian. Với sự bảo toàn đối xứng nghịch đảo không gian, tương quan điện tử đưa hệ từ điện môi Chern tô pô sang kim loại khe giả và sau đó sang điện môi Mott tô pô tầm thường. Kim loại khe giả không phải là chất lỏng Fermi với khối lượng và vận tốc tái chuẩn hóa của fermion Weyl. Pha kim loại này luôn luôn tồn tại giữa hai pha điện môi. Khi đối xứng nghịch đảo bị phá vỡ, tương quan điện tử tạo ra trật tự điện tích tầm xa và mở ra khe ở năng lượng Fermi. Chúng đưa hệ từ trạng thái trật tự điện tích tô pô sang trạng thái trật tự điện tích tô pô tầm thường. Bất biến tô pô và trật tự điện tích tầm xa có thể đồng tồn tại do ảnh hưởng của tương quan điện tử trong điện môi Chern.

[bookmark: _Toc79351650][bookmark: _Toc81034497][bookmark: _Toc106796323]CHƯƠNG 3. ĐIỆN MÔI TÔ PÔ TỪ TÍNH TRONG MÔ HÌNH TRAO ĐỔI KÉP VỚI LIÊN KẾT SPIN – QUỸ ĐẠO
Trong chương này chúng tôi nghiên cứu về điều kiện tồn tại và tính chất của các pha điện môi từ tính có tính chất tô pô không tầm thường. Nghiên cứu của chúng tôi dựa trên mô hình hóa các chất điện môi tô pô từ tính quan sát thấy trong thực nghiệm. Mô hình lý thuyết tối thiểu được đề xuất trong chương này là mô hình trao đổi kép kết hợp với liên kết spin – quỹ đạo. Chúng tôi sử dụng lý thuyết trường trung bình động để nghiên cứu mô hình đề xuất. Các kết quả nghiên cứu đã được công bố trên tạp chí Physical Review B [123] và được một số nghiên cứu trên thế giới tham khảo [124,125].
[bookmark: _Toc79351652][bookmark: _Toc81034499][bookmark: _Toc106796325]Mô hình trao đổi kép và liên kết spin – quỹ đạo
Một mô hình tối thiểu mà chúng tôi đã đề xuất có thể mô tả điện môi tô pô từ, bao gồm ba số hạng. Số hạng thứ nhất mô tả dải năng lượng của electron. Số hạng thứ hai có thể tạo ra tính chất tô pô là SOC. Số hạng cuối cùng là SE giữa electron và momen từ. Để đơn giản, tương tác từ giữa các momen từ được loại ra khỏi mô hình. Thực chất, chúng có mặt không tường minh trong mô hình thông qua SE. Hamiltonian của mô hình có dạng
	
	(3.1)


trong đó  là toán tử sinh (hủy) electron có spin  ở vị trí i.  và  lần lượt kí hiệu lân cận gần nhất và lân cận gần nhất thứ hai trong mạng tinh thể. t là thông số nhảy nút cho vị trí lân cận gần nhất.  là SOC bao gồm nhảy nút phụ thuộc vào spin và hướng giữa các vị trí lân cận gần nhất thứ hai. Dấu  phụ thuộc vào hướng nhảy nút như được chỉ ra trên Hình 3.1. 
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[bookmark: _Toc80970885]Hình 3.1. Cấu trúc dấu ij của số hạng SOC trong mạng tinh thể tổ ong.
[bookmark: _Toc79351654][bookmark: _Toc81034501][bookmark: _Toc106796327]Kết quả tính số
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[bookmark: _Toc80970886]Hình 3.2: Mật độ điện tử n và độ từ hóa mạng con mA, mB thông qua thế hóa  đối với các giá trị khác nhau của SE và SOC cố định . Các đường chấm chấm nằm ngang cho thấy mật độ điện tử n = 0,5; 1 và 1,5.
[bookmark: _Toc81034502][bookmark: _Toc106796328]Điện môi tô pô phản sắt từ
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[bookmark: _Toc80970887]Hình 3.3. Độ từ hóa mạng con  và số Chern spin Cs khi lấp đầy một nửa và SOC .
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[bookmark: _Toc80970888]Hình 3.4. DOS mạng con đối với thành phần spin up (đường liền nét màu xanh) và spin down (đường đứt nét màu đỏ) khi lấp đầy một nửa và SOC .
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[bookmark: _Toc80970889]Hình 3.5. Giản đồ pha của trường hợp lấp đầy một nửa. Các chữ viết tắt AFMI, AFMTI, và PMTI lần lượt kí hiệu cho pha điện môi AFM tô pô tầm thường, điện môi tô pô AFM và điện môi tô pô PM.
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[bookmark: _Toc80970890]Hình 3.6. Độ từ hóa mạng con  và khe năng lượng  trong trường hợp lấp đầy một phần tư và SOC .
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[bookmark: _Toc80970891]Hình 3.7. DOS mạng con đối với spin lên (đường liền nét màu xanh) và spin xuống (đường đứt nét màu đỏ) trong trường hợp lấp đầy một phần tư và SOC . 
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[bookmark: _Toc80970892]Hình 3.8. Giản đồ pha của trường hợp lấp đầy một phần tư. Các chữ viết tắt FMTI, FM M và PM M lần lượt kí hiệu điện môi tô pô FM, kim loại FM, kim loại PM. 
[bookmark: _Toc79351655][bookmark: _Toc81034504][bookmark: _Toc106796330]Kết luận
Trong chương này, chúng tôi đã nghiên cứu sự xuất hiện của các trạng thái tô pô từ trong mô hình Kane-Mele khi có mặt tạp từ. Trạng thái tô pô xuất hiện là kết quả của sự tương hỗ qua lại giữa SOC và SE. Các trạng thái điện môi chỉ tồn tại khi mật độ electron bằng 1, 1/4 và 3/4. SOC duy trì độ từ hóa tự phát trong trạng thái điện môi. Nó cũng thúc đẩy độ từ hóa tự phát theo phương z, mà trạng thái cơ bản bảo toàn đối xứng U(1) của thành phần z của spin. Khi lấp đầy một nửa, SE điều khiển trạng thái cơ bản từ pha điện môi tô pô PM sang pha điện môi tô pô AFM và sau đó sang AFM tô pô tầm thường. Cả điện môi tô pô PM và AFM đều thể hiện QSHE. Điện môi tô pô AFM là ví dụ khác bên cạnh siêu dẫn tô pô, trong đó cả trật tự tầm xa và bất biến tô pô đồng tồn tại. Chúng ta chú ý rằng các nghiên cứu về mô hình Kane – Mele với tương tác Coulomb cục bộ không phát hiện đồng tồn tại của trật tự tầm xa AFM và bất biến tô pô [36,94,128]. Khi mật độ electron lấp đầy một phần tư và ba phần tư, điện môi tô pô FM cho thấy QAHE xảy ra khi SE đủ lớn. 

[bookmark: _Toc79351656][bookmark: _Toc81034505][bookmark: _Toc106796331]CHƯƠNG 4. PHA ĐIỆN MÔI TÔ PÔ TRONG MẠNG TINH THỂ LIEB SẮT TỪ
Chương này có hai phần chính. Trong phần thứ nhất, chúng tôi xây dựng lý thuyết trường trung bình động cho mạng tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng và nghiên cứu pha từ tính tồn tại trong mạng tinh thể Lieb. Phần thứ hai, chúng tôi nghiên cứu các pha điện môi tô pô có khả năng tồn tại trong mạng tinh thể Lieb khi có liên kết spin – quỹ đạo. Các kết quả nghiên cứu chính đã được công bố trên tạp chí Physical Review B [144] và Communications in Physics [145] và được một số nghiên cứu trên thế giới tham khảo [88,146-148].
[bookmark: _Toc79351657][bookmark: _Toc81034506][bookmark: _Toc106796332]Phần I: Lý thuyết trường trung bình động cho mạng tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng
Ở phần này, chúng tôi đã xây dựng lý thuyết trường trung bình động cho hệ có cấu trúc dải năng lượng phẳng trong không gian vô hạn chiều và hữu hạn chiều. Trong không gian vô hạn chiều, chúng tôi thu được nghiệm chính xác cho mạng siêu perovskite. Đối với không gian hữu hạn chiều, chúng tôi đưa ra phương pháp chéo hóa chính xác cải biên để lưu giữ được đặc tính dải năng lượng phẳng trong quá trình giải số hệ phương trình của lý thuyết trường trung bình động. Phương pháp chéo hóa chính xác cải biên giải bài toán một tạp hiệu dụng trong lý thuyết trường trung bình động hiệu quả hơn nhiều so với phương pháp chéo hóa chính xác thông thường. So với phương pháp nhóm tái chuẩn hóa tính số, phương pháp chéo hóa chính xác cải biên có thể áp dụng cả nhiệt độ hữu hạn cũng như nhiệt độ không tuyệt đối. Ngoài ra bằng phương pháp chéo hóa chính xác cải biên, chúng ta đều có thể tính hàm Green theo tần số thực hay ảo. Đó là những ưu điểm của phương pháp chéo hóa chính xác cải biên trong giải bài toán một tạp hiệu dụng của lý thuyết trường trung bình động. Áp dụng lý thuyết trường trung bình động vừa xây dựng được, chúng tôi nghiên cứu tính chất từ tính trong mô hình Hubbard trên siêu mạng perovskite vô hạn chiều và mạng Lieb hai chiều. 
Kết quả chúng tôi thu được chuyển pha sắt từ - feri từ do sự phân tách mức năng lượng và phân tách pha giữa sắt từ và feri từ. Cả pha sắt từ và feri từ đều xuất hiện do tính phẳng của dải năng lượng và sự lai hóa giữa các dải năng lượng phẳng suy biến vĩ mô và dải năng lượng tán sắc. Phát hiện của chúng tôi cho thấy pha sắt từ và feri từ bền vững trong miền không gian thông số rộng của mô hình Hubbard. Chúng tôi cũng đã nghiên cứu mô hình Hubbard trong mạng Lieb hai chiều và so sánh các kết quả thu được với các kết quả tính bằng DMFT+NRG. Kết quả cho thấy có phù hợp rất tốt giữa phương pháp ED cải biên và NRG.
[bookmark: _Toc79351658][bookmark: _Toc81034510][bookmark: _Toc106796336][bookmark: _Toc467859259][bookmark: _Toc468030786][bookmark: _Toc471393865][bookmark: _Toc471395899]Phần II. Các trạng thái điện môi tô pô trong mạng tinh thể Lieb khi có liên kết spin – quỹ đạo và từ trường
[bookmark: _Toc81034512][bookmark: _Toc106796338]4.5. Mô hình
Chúng tôi nghiên cứu tác dụng tương hỗ giữa SOC, và từ trường trong mô hình liên kết chặt, được xác định trong mạng Lieb. Hamiltonian của mô hình có dạng
	,
	(4.31)








trong đó  () là toán tử sinh (hủy) electron có spin  ở vị trí mạng i. Biến spin  kí hiệu spin lên và spin xuống theo phương z. tij là thông số nhảy nút giữa vị trí i và j.  và  kí hiệu vị trí lân cận gần nhất và lân cận gần thứ hai trong mạng tinh thể.  là thông số SOC được xác định thông qua spin và bước nhảy phụ thuộc chiều giữa các vị trí lần cận gần nhất tiếp theo [42,43]. Dấu  phụ thuộc vào chiều của nhảy nút và chúng tôi ấn định dấu của nó như hình 4.9 [42,43]. hi là cường độ từ trường, khi trật tự từ tầm xa có mặt, ví dụ như độ từ hóa tự phát xuất hiện do tương quan điện tử như nghiên cứu ở phần I, và trường trung bình thu được có thể đóng vai trò như từ trường [133-135,177,178]. Tuy nhiên, ở đây chúng tôi xét từ trường nói chung như các biến số ngoài. 
[bookmark: _Toc81034513][bookmark: _Toc106796339]Kết quả tính số
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[bookmark: _Toc79178083][bookmark: _Toc80970906]Hình 4.1. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau và SOC ấn định. Màu nâu (xanh) biểu diễn cấu trúc dải năng lượng đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa khi lấp đầy một nửa, một phần ba và một phần sáu.
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[bookmark: _Toc79178084][bookmark: _Toc80970907]Hình 4.2. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau ,  với SOC ấn định. Màu nâu (xanh) biểu diễn cấu trúc dải năng lượng  đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa học khi lấp đầy một phần ba (bên trái) và lấp đầy một phần sáu (bên phải).
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[bookmark: _Toc79178085][bookmark: _Toc80970908]Hình 4.3. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau ,  với SOC ấn định. Màu nâu (xanh) thể hiện cấu trúc dải năng lượng đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa ở độ lấp đầy một phần ba (bên trái) và ở mật độ một phần sáu và lớn hơn một phần sáu một chút (bên phải).
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[bookmark: _Toc79178086][bookmark: _Toc80970909]Hình 4.4. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau  với SOC ấn định. Màu nâu (xanh) biểu diễn cấu trúc dải năng lượng đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa ở mật độ 1/2 và 1/6.

[image: ]
[bookmark: _Toc79178087][bookmark: _Toc80970910]Hình 4.5. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau  với SOC ấn định. Màu nâu (xanh) thể hiện cấu trúc dải năng lượng đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa ở mật độ 1/2 và 1/6.
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[bookmark: _Toc79178088][bookmark: _Toc80970911]Hình 4.6. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau  với SOC ấn định. Màu nâu (xanh) thể hiện cấu trúc dải năng lượng đối với thành phần spin lên (xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa ở mật độ 1/2 và 1/3.
[bookmark: _Toc81034514][bookmark: _Toc106796340]Kết luận phần II
Trong phần II, chúng tôi nghiên cứu tác động của tương quan điện tử, thể hiện gián tiếp qua từ trường ngoài, lên điều kiện tồn tại và tính chất của các pha tô pô điện môi trong mạng tinh thể Lieb.
Tùy theo thông số của mô hình, các trạng thái điện môi tô pô kỳ lạ có thể xuất hiện. Đó là trạng thái mà tính chất tô pô của từng thành phần spin không đối xứng nhau, có nghĩa là một thành phần spin có tính tô pô không tầm thường, trong khi thành phần spin kia lại có tính tô pô tầm thường. Chúng tôi cũng tìm thấy trạng thái nửa kim loại tô pô, có nghĩa là một thành phần spin là kim loại, còn thành phần spin kia là điện môi tô pô.
Tuy vậy, chúng tôi vẫn chưa nghiên cứu được hiệu ứng trực tiếp của tương quan điện tử lên điều kiện tồn tại và tính chất của các pha điện môi tô pô trong mạng tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng. Vấn đề chúng tôi sẽ tiếp tục nghiên cứu.


[bookmark: _Toc79351659][bookmark: _Toc81034515][bookmark: _Toc106796341]KẾT LUẬN
[bookmark: _Toc467859260][bookmark: _Toc468030787][bookmark: _Toc471393866][bookmark: _Toc471395900]Trong luận án này chúng tôi nghiên cứu về điều kiện tồn tại và các tính chất chuyển pha tô pô do tương quan điện tử trong các hệ mô hình lý thuyết khác nhau và phương pháp lý thuyết trường trung bình động được sử dụng chủ yếu trong luận án này.  Kết quả chính thu được cụ thể như sau.
Chúng tôi đã nghiên cứu hiệu ứng tương quan điện tử trong điện môi tô pô Chern bằng phương pháp lý thuyết trường trung bình động. Điện môi tô pô Chern được mô tả bởi mô hình Haldane, còn tương quan điện tử xuất hiện do tương tác Coulomb tầm ngắn giữa fermion linh động và fermion định xứ được đưa vào trong mô hình. Kết quả nghiên cứu cho thấy tính chất chuyển pha phụ thuộc vào đối xứng nghịch đảo không gian. Khi mạng tinh thể bảo toàn đối xứng nghịch đảo không gian, tương quan điện tử chuyển hệ từ điện môi Chern tô pô sang kim loại khe giả và sau đó sang điện môi Mott tô pô tầm thường. Khi đối xứng nghịch đảo không gian bị phá vỡ, tương quan điện tử tạo ra trật tự điện tích tầm xa và mở ra khe ở năng lượng Fermi. Chúng đưa hệ từ trạng thái trật tự điện tích tô pô sang trạng thái trật tự điện tích tô pô tầm thường. Bất biến tô pô và trật tự điện tích tầm xa có thể đồng tồn tại do ảnh hưởng của tương quan điện tử trong điện môi Chern.
Chúng tôi đã nghiên cứu về điện môi tô pô từ tính trong mô hình trao đổi kép với liên kết spin – quỹ đạo bằng lý thuyết trường trung bình động.  Kết quả nghiên cứu cho thấy trạng thái tô pô xuất hiện là kết quả của sự tương hỗ qua lại giữa liên kết spin – quỹ đạo và trao đổi spin. Các trạng thái điện môi chỉ tồn tại khi mật độ electron bằng 1, 1/4 và 3/4. Trong trường hợp lấp đầy một nửa, điện môi tô pô phản sắt từ xảy ra trong vùng giữa điện môi tô pô thuận từ và điện môi tô pô phản sắt từ tầm thường. Nó thể hiện hiệu ứng Hall spin lượng tử. Trong trường hợp lấp đầy một phần tư (hoặc ba phần tư), điện môi tô pô sắt từ cho thấy hiệu ứng Hall dị thường lượng tử chỉ xảy ra trong miền trao đổi spin đủ lớn.
Để nghiên cứu hiệu ứng tương quan điện tử trong các hệ có dải năng lượng phẳng, chúng tôi đã xây dựng lý thuyết trường trung bình động cho hệ có cấu trúc dải năng lượng phẳng trong không gian vô hạn chiều và hữu hạn chiều. Đối với không gian vô hạn chiều, chúng tôi thu được nghiệm chính xác cho siêu mạng perovskite. Trong trường hợp không gian hữu hạn chiều, chúng tôi đưa ra phương pháp chéo hóa chính xác cải biên giải bài toàn một tạp hiệu dụng trong lý thuyết trường trung bình động hiệu quả hơn so với phương pháp chéo hóa chính xác thông thường. Chúng tôi cũng đã nghiên cứu mô hình Hubbard trong mạng Lieb hai chiều và so sánh các kết quả thu được với kết quả tính bằng lý thuyết trường trung bình động và nhóm tái chuẩn hóa tính số. Kết quả cho thấy có sự phù hợp rất tốt giữa phương pháp chéo hóa chính xác cải biên và nhóm tái chuẩn hóa tính số. Sau đó, chúng tôi đã nghiên cứu tác động tương quan điện tử, thể hiện gián tiếp thông qua từ trường ngoài, lên điều kiện tồn tại và tính chất của các pha tô pô điện môi trong mạng tinh thế Lieb. Khi thay đổi các thông số của mô hình, các trạng thái điện môi tô pô kỳ lạ có thể xuất hiện. Đó là trạng thái mà tính chất tô pô của từng thành phần spin không đối xứng nhau, có nghĩa là một thành phần spin có tính tô pô không tầm thường, trong khi thành phần spin kia lại có tính tô pô tầm thường. Chúng tôi cũng tìm thấy trạng thái nửa kim loại tô pô, có nghĩa là một thành phần spin là kim loại, còn thành phần spin kia là điện môi tô pô.
Tuy vậy, chúng tôi vẫn chưa nghiên cứu được hiệu ứng trực tiếp của tương quan điện tử lên điều kiện tồn tại và tính chất của các pha điện môi tô pô trong mạng tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng. Hướng nghiên cứu này chúng tôi sẽ tiếp tục theo đuổi.
[bookmark: _Toc467859271][bookmark: _Toc468030798][bookmark: _Toc471393877][bookmark: _Toc471395911]

[bookmark: _Toc79351660][bookmark: _Toc81034516][bookmark: _Toc106796342]KNHỮNG ĐÓNG GÓP MỚI CỦA LUẬN ÁN
Luận án có những đóng góp mới sau:
· Chỉ ra tương quan điện tử mạnh có thể tạo ra trạng thái điện môi Mott, nhưng không có tính chất tô pô.
· Chỉ ra tương quan điện tử yếu không làm thay đổi bản chất tô pô của pha điện môi, nhưng có khả năng chuyển pha điện môi sang pha kim loại.
· Chỉ ra tương quan điện tử trung bình có thể tạo ra pha kim loại từ chất điện môi tô pô.
· Chỉ ra ở nhiệt độ thấp, tương quan điện tử có thể tạo ra trạng thái có trật tự tầm xa như trạng thái trật tự điện tích. Trạng thái trật tự tầm xa có thể có tính chất tô pô không tầm thường và tương quan điện tử có thể làm chuyển pha từ trạng thái có trật tự tầm xa và tô pô tầm thường sang trạng thái có trật tự tầm xa và tô pô không tầm thường.
· Đề xuất cơ chế hình thành hiệu ứng Hall dị thường lượng tử trong các chất điện môi tô pô từ tính. Đó là cơ chế kết hợp trao đổi kép và liên kết spin quỹ đạo.
· Chỉ ra điều kiện tồn tại và tính chất của các pha điện môi tô pô từ tính.
· Xây dựng và phát triển lý thuyết trường trung bình động cho các hệ có dải năng lượng phẳng.
· Tìm ra các trạng thái điện môi tô pô kỳ lạ, mà mỗi thành phần spin có tính chất tô pô khác nhau, trong hệ có dải năng lượng phẳng.
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