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(xuống). Đường chấm chấm cho thấy vị trí của thế hóa ở mật độ 1/2 và 1/3. ....................... 105 
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MỞ ĐẦU 

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 
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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 
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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 
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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. 

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. 

3. Nội dung nghiên cứu 

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 
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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. 

4. Đối tượng nghiên cứu 

Đối tượng nghiên cứu của ba nội dung nghiên cứu kể trên là các các chất 

điện môi tô pô 2 chiều, có tương quan điện tử, từ tính hay mạng tinh thể có cấu trúc 

đặc biệt. 

5. Phương pháp nghiên cứu 

Trong cả ba vấn đề nghiên cứu của luận án, tương quan điện tử đóng vai trò 

trung tâm. Tương quan điện tử được đề cập từ rất lâu trước đây trong nghiên cứu cơ 

chế hình thành pha điện môi Mott, pha sắt từ [30-33]. Đặc biệt, khi chất siêu dẫn 
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nhiệt độ cao được tìm thấy, tương quan điện tử được coi là chìa khóa then chốt dẫn 

đến hiện tượng siêu dẫn ở nhiệt độ cao, tuy cho đến nay cơ chế tạo ra siêu dẫn nhiệt 

độ cao vẫn chưa có lời giải đáp [32,44]. Cho đến bây giờ, tương quan điện tử vẫn là 

một trong những vấn đề trọng tâm nghiên cứu trong vật lý các chất cô đặc và vật lý 

vật liệu [32,44]. Mặt khác, do không có lời giải chính xác cho các hệ tương quan 

điện tử, ngoại trừ các trường hợp đặc biệt, nên tương quan điện tử là vấn đề thách 

thức trong nghiên cứu cơ bản [32,44]. Phương pháp nghiên cứu truyền thống, như 

lý thuyết trường trung bình, không thích hợp cho nghiên cứu hệ tương quan điện tử. 

Ít nhất, gần đúng trường trung bình thuần túy không thể nào mô tả được chuyển pha 

Mott [31]. Các phương pháp tính số như phương pháp mô phỏng Monte Carlo, chéo 

hóa chính xác… cũng có những hạn chế nhất định khi áp dụng vào hệ tương quan 

điện tử. Chẳng hạn, phương pháp mô phỏng Monte Carlo có vấn đề về dấu khi tính 

toán ở nhiệt độ thấp, hay phương pháp chéo hóa chính xác có vấn đề về hiệu ứng 

kích thước hữu hạn [45,46]. 

Một trong những phương pháp khắc phục được nhược điểm của gần đúng 

trường trung bình thuần túy là lý thuyết trường trung bình động [47-50]. Lý thuyết 

trường trung bình động là một mở rộng của lý thuyết trường trung bình trước đây 

(có thể gọi là lý thuyết trường trung bình tĩnh). Lý thuyết trường trung bình động 

tính được thăng giáng địa phương theo thời gian mà lý thuyết trường trung bình tĩnh 

đã không thể làm được [47-50]. Lý thuyết trường trung bình động được áp dụng 

rộng rãi và thành công trong nghiên cứu các hệ tương quan điện tử và các vật liệu 

tương quan điện tử [47-50]. Do vậy, trong luận án này phương pháp nghiên cứu để 

giải quyết các vấn đề mà luận án đặt ra là sử dụng chủ yếu lý thuyết trường trung 

bình động. 

6. Tính thời sự, cấp thiết và cập nhật của vấn đề và phương pháp nghiên 

cứu 

Hiệu ứng tương quan điện tử trong các hệ vật lý cô đặc vẫn là một trong 

những vấn đề trọng tâm nghiên cứu của vật lý ngày nay. Bài tổng quan gần đây nhất 

về mô hình lý thuyết tương quan điện tử có đưa ra bốn vấn đề lớn còn bỏ ngỏ, chưa 

có lời giải đáp và cần phải nghiên cứu tiếp tục về hiệu ứng tương quan điện tử [32]. 

Bốn vấn đề lớn đó là 

1. Tương quan điện tử có dẫn đến siêu dẫn nhiệt độ cao? 
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2. Các pha kỳ lạ nào có thể xuất hiện do tương quan điện tử? 

3. Tính chất lỏng phi Fermi kiểu gì biểu hiện ở nhiệt độ hữu hạn do tương 

quan điện tử? 

4. Các gần đúng trong nghiên cứu tương quan điện tử có khả tín?  

Hiệu ứng tương quan điện tử lên điều kiện tồn tại và tính chất của các pha tô 

pô thuộc về vấn đề lớn thứ hai mà bài tổng quan đưa ra. Gần đây có các nghiên cứu 

về tính chất tô pô của pha điện môi tô pô Mott [51-55]. Đặc biệt có các nghiên cứu 

tiếp nối về mô hình Haldane – Falicov – Kimball mà chúng tôi đã đề xuất trong 

nghiên cứu của luận án này [56,57]. Chất điện môi tô pô từ tính cũng đang là một 

trong những vấn đề được quan tâm nghiên cứu rất nhiều, nhất là gần đây tìm thấy 

các chất điện môi tô pô có độ từ hóa tự phát nội tại, tức là các chất điện môi có độ 

từ hóa tự phát do điện tử linh động tạo ra, không do các tạp từ tạo ra [58-62]. Cơ 

chế trao đổi kép, kết hợp với liên kết spin – quỹ đạo đề xuất trong luận án này vẫn 

có thể thích hợp cho chất điện môi từ tính nội tại [63-66]. Lý thuyết trường trung 

bình động vẫn là một phương pháp nghiên cứu hiện đại, hữu hiệu và được sử dụng 

rộng rãi trong nghiên cứu hệ tương quan điện tử [67-69]. Phương pháp trường trung 

bình động cho hệ có dải năng lượng phẳng được xây dựng trong luận án có thể được 

áp dụng trong nghiên cứu hiệu ứng tương quan điện tử trong các hệ có dải năng 

lượng phẳng hay cực hẹp. Đặc biệt, gần đây hiệu ứng tương quan điện tử trong hệ 

hai lớp xoắn có cấu trúc điện tử có dải năng lượng phẳng hay cực hẹp đang được 

quan tâm nghiên cứu rất nhiều [70,71]. 

7. Ý nghĩa khoa học và thực tiễn của đề tài 

Luận án đóng góp hiểu biết về vai trò của tương quan điện tử lên điều kiện 

tồn tại và tính chất chuyển pha của các chất điện môi tô pô. Các mô hình lý thuyết 

nghiên cứu trong luận án có thể hiện thực hóa bằng mô phỏng lượng tử thông qua 

mạng quang học nhân tạo, và do đó có thể so sánh kết quả nghiên cứu với kết quả 

mô phỏng lượng tử, làm tiền đề cho tìm kiếm các vật liệu tương quan có tính chất tô 

pô, cũng như làm rõ bản chất lượng tử của các pha điện môi tô pô có tương quan 

điện tử. Phương pháp trường trung bình động cho hệ có dải năng lượng phẳng phát 

triển trong luận án có thể ứng dụng trong nghiên cứu các hợp chất perovskite, các 

hệ có dải năng lượng phẳng hay cực hẹp. 
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8. Những 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. 

9. Cấu trúc của luận án 

Trong luận án này, ngoài phần mở đầu và kết luận, chúng tôi trình bày 4 

chương. Trong chương 1, chúng tôi trình bày tổng quan về chất điện môi tô pô và lý 

thuyết trường trung bình động. Chương này gồm 2 phần. Phần I, chúng tôi trình bày 

về điện môi tô pô, tập trung vào đối tượng nghiên cứu chính của luận án là chất điện 

môi tô pô hai chiều. Sau nội dung giới thiệu về trạng thái điện môi, trạng thái Hall 

lượng tử, bất biến tô pô và các trạng thái biên và tương ứng khối biên, chúng tôi 

trình bày hai mô hình được sử dụng trong luận án là mô hình Haldane và mô hình 

Kane – Mele. Phần II, chúng tôi trình bày một cách ngắn gọn những kiến thức cơ 

bản nhất về lý thuyết trường trung bình động, phương pháp nghiên cứu chủ yếu các 

nội dung nghiên cứu đặt ra trong luận án. Chương này đề cập đến lý thuyết trường 
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trung bình tĩnh, nó cho kết quả tốt khi áp dụng cho mô hình Ising khi số chiều vô 

cùng lớn. Sau đó, trên cơ sở mở rộng lý thuyết trường trung bình tĩnh,  chúng tôi 

xây dựng lý thuyết trường trung bình động.  

Ở chương 2, chúng tôi trình bày hiệu ứng tương quan điện tử trong chất điện 

môi tô pô Chern. Trước tiên, chúng tôi đề xuất mô hình Haldane - Falicov - Kimball 

và việc áp dụng lý thuyết trường trung bình động để khảo sát sự chuyển pha do 

tương quan điện tử trong mô hình này. Sau đó, chúng tôi trình bày kết quả tính số 

cho trường hợp lấp đầy một nửa, tương ứng hai loại nghiệm không tầm thường mô 

tả chuyển pha Mott, trật tự điện tích. 

Chương 3 đề cập đến điện môi tô pô từ tính trong mô hình trao đổi kép với 

liên kết spin – quỹ đạo. Chúng tôi, nghiên cứu về điều kiện tồn tại và tính chất các 

pha điện môi từ tính có tính chất tô pô không tầm thường. Trong chương này, chúng 

tôi đề xuất mô hình trao đổi kép và liên kết spin – quỹ đạo và ứng dụng lý thuyết 

trường trung bình động cho mô hình. Kết quả tính số cho điện môi phản sắt từ cho 

trường hợp lấp đầy một nửa và điện môi tô pô sắt từ khi lấp đầy một phần từ hoặc 

ba phần từ. 

Nội dung của chương 4 là pha điện môi tô pô trong mạng tinh thể Lieb sắt từ 

và gồm 2 phần. Phần thứ nhất xây dựng lý thuyết trường trung bình động cho mạng 

tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng. Phần này mô tả về mô hình Hubbard cho 

siêu mạng perovskite và nghiệm lý thuyết trường trung bình động. Phần thứ hai 

trình bày về trạng thái điện môi tô pô trong mạng tinh thể Lieb khi có liên kết spin – 

quỹ đạo và từ trường. Ứng dựng lý thuyết đã xây dựng trong phần I, để đơn giản 

chúng tôi chỉ xét tương quan điện tử trong mạng Lieb như từ trường ngoài tác động 

hiệu dụng lên điện tử và coi từ trường ngoài là thông số đầu vào. Cuối cùng là kết 

quả tính số mô tả cấu trúc dải năng lượng với các thông số khác nhau. 

10. Quy ước 

Trong luận án này chúng tôi sử dụng hệ đơn vị tự nhiên với các hằng số cơ 

bản 𝑐 = ℏ = 𝑘𝐵 = 1 [72,73]. Tuy vậy, ở một số chỗ, như ở độ dẫn Hall, chúng tôi 

vẫn sử dụng hệ đơn vị quốc tế, với đơn vị cho độ dẫn Hall 𝑒2 ℎ⁄ = 1 𝑅𝐾⁄  (𝑅𝐾 =

25812,807  được gọi là hằng số von Klitzing) thể hiện đơn vị của lượng tử hóa 

độ dẫn Hall. 
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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. 

Phần I. Chất điện môi tô pô 

Trong phần I, chúng tôi trình bày tổng quan về chất điện môi tô pô, chủ yếu 

chất điện môi tô pô hai chiều, vì đối tượng nghiên cứu của luận án là chất điện môi 

tô pô hai chiều. Có nhiều bài tổng quan về chất điện môi tô pô nói chung, trong đó 

có viết về chất điện môi tô pô hai chiều. Trong phần này chúng tôi chỉ trình bày 

những khía cạnh về chất điện môi tô pô hai chiều có quan hệ gần gũi nhất với nội 

dung nghiên cứu của luận án. Các khía cạnh khác về chất điện môi tô pô có thể 

tham khảo trong các bài tổng quan và sách chuyên khảo khác [1-5].  

1.1. Trạng thái điện môi 

Trạng thái điện môi là một trong các trạng thái cơ bản nhất của vật chất. Chất 

điện môi đơn giản nhất là điện môi nguyên tử, với liên kết điện tử và nguyên tử 

trong một lớp vỏ kín. Một vật liệu như vậy trơ về mặt điện bởi vì cần phải có một 

năng lượng đủ lớn để đánh bật điện tử ra khỏi lớp vỏ kín. Liên kết mạnh giữa các 

nguyên tử trong tinh thể dẫn đến liên kết đồng hóa trị. Một trong những thành công 

của cơ học lượng tử thế kỉ 20 là việc phát triển lý thuyết dải năng lượng trong chất 

rắn. Lý thuyết này sử dụng đối xứng tịnh tiến của tinh thể để phân loại các trạng 

thái điện tử theo động lượng tinh thể xác định trong vùng Brillouin tuần hoàn. Các 

trạng thái Bloch được xác định trong ô cơ sở là các trạng thái riêng của Hamiltonian 

Bloch trong không gian động lượng. Các trị riêng của Hamiltonian Bloch xác định 

dải năng lượng và tạo ra cấu trúc điện tử của chất rắn. Trong chất điện môi, tồn tại 

một khe năng lượng ngăn cách các trạng thái của dải hóa trị bị lấp đầy và dải dẫn 

còn trống. Chúng ta có thể tưởng tượng thay đổi Hamiltonian nội suy liên tục giữa 

hai dải năng lượng, dải dẫn và dải hóa trị, mà không làm mất khe năng lượng. Một 

quá trình như vậy xác định một tương đương tô pô giữa các trạng thái điện môi khác 

nhau. Phải chăng như vậy tất cả các trạng thái điện tử có khe năng lượng đều tương 

đương nhau về mặt tô pô, và như vậy tương đương với chân không? Câu trả lời là 

không, mà ví dụ điển hình là trạng thái Hall lượng tử [1]. 
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1.2. Trạng thái Hall lượng tử 

Trạng thái Hall lượng tử quan sát thấy khi các điện tử bị giam giữ trong một 

không gian hai chiều được đặt trong một từ trường mạnh. Trong cơ học cổ điển, 

điện tử trong một từ trường ngoài sẽ chuyển động theo các quỹ đạo tròn vuông góc 

với từ trường. Trong cơ học lượng tử, các quỹ đạo tròn của điện tử với tần số 

cyclotron 𝜔𝑐 = 𝑒𝐵 𝑚∗𝑐⁄  với m* là khối lượng hiệu dụng của điện tử trong chất bán 

dẫn, được lượng tử hóa dẫn đến các mức năng lượng Landau [74]: 

휀𝑚 = 𝜔𝑐 (𝑚 +
1

2
), (1.1) 

với m là một số nguyên dương. 

 

Hình 1.1. Các trạng thái của vật chất. (a) – (c) Trạng thái cách điện. (a) Một 

điện môi nguyên tử. (b) Một cấu trúc dải điện môi mô hình đơn giản. (d) – (f) Trạng 

thái Hall lượng tử. (d) Chuyển động cyclotron của các electron. (e) Các mức 

Landau, được xem như một cấu trúc dải. (c) và (f) Hai bề mặt khác nhau về g. (c) g 

= 0 đối với hình cầu và (f) g = 1 đối với hình bánh vòng [1].  

Nếu n mức Landau được lấp đầy và các mức còn lại bị bỏ trống thì có một 

khe năng lượng ngăn cách các trạng thái bị lấp đầy và các trạng thái bỏ trống, tương 

tự như một chất điện môi. Nhưng không giống như trong chất điện môi, một điện 

trường trong mặt phẳng của hệ làm cho quỹ đạo điện tử trôi đi dẫn đến một dòng 

điện Hall được tạo ra có đặc trưng bởi độ dẫn Hall được lượng tử hóa: 

𝜎𝑥𝑦 =
𝑛𝑒2

ℎ
. 
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 (1.2) 

Thực nghiệm đo độ dẫn Hall xy chính xác tới một phần của 109. Độ chính 

xác này là biểu hiện của bản chất tô pô của độ dẫn Hall xy.  

1.3. Bất biến tô pô 

Bản chất tô pô của độ dẫn Hall được Thouless, Kohmoto, Nightingale, và 

den Nijs giải thích [8]. Cách dẫn sau được Kohmoto trình bày trong tài liệu [9]. 

Phương trình Schrodinger cho hệ điện tử không tương tác hai chiều trong từ trường 

đều được viết như sau: 

𝐻𝛹 =  [ 
1

2𝑚
(𝐩 + 𝑒𝐀)2 +  𝑈(𝑥, 𝑦)]𝛹 =  𝐸𝛹, 

 (1.3) 

trong đó 𝐩 =  −i𝛁 là moment động lượng và A là thế Gauge trong mặt phẳng x − 

y, m là khối lượng của điện tử, và e là điện tích của các điện tử. Chúng ta xét trong 

trường hợp thế U(x, y) là thế tuần hoàn trong cả hai hướng x và y, tức là,  

U(x + a, y) = U(x, y + b) = U(x, y),   

trong đó a, b là các hằng số mạng. Áp dụng định lý Bloch cho không gian mạng đảo 

(vùng Brillouin mạng đảo) phương trình (1.3) viết lại thành [75]: 

Ĥ(𝑘𝑥, 𝑘𝑦)𝑢𝑘𝑥,𝑘𝑦
𝛼 = 𝐸𝛼𝑢𝑘𝑥,𝑘𝑦

𝛼 , 

 (1.4) 

với 

Ĥ(𝑘𝑥 , 𝑘𝑦) =
1

2𝑚
(−𝑖𝛁 + 𝐤 + 𝑒𝐀)2 + 𝑈(𝑥, 𝑦), 

trong đó k là động lượng có hai thành phần 𝑘𝑥 , 𝑘𝑦. Chú ý rằng trị riêng 𝐸𝛼 phụ 

thuộc vào k, và α là chỉ số dải năng lượng, 𝑢𝑘𝑥,𝑘𝑦
𝛼  là hàm sóng Bloch.  

Từ lý thuyết phản hồi tuyến tính, độ dẫn Hall được biểu diễn dưới dạng [74]: 

𝜎𝑥𝑦 =
𝑒2ℏ

2
∑

(𝑣𝑦)𝛼𝛽
(𝑣𝑥)𝛽𝛼 − (𝑣𝑥)𝛼𝛽(𝑣𝑦)𝛽𝛼
(𝐸𝛼 − 𝐸𝛽)2

𝐸𝛼<𝐸𝐹<𝐸
𝛽

, 

 (1.5) 

trong đó EF là năng lượng Fermi và tổng lấy trên tất cả những trạng thái bên trên và 

bên dưới mức năng lượng Fermi. Chỉ số α và β là chỉ số dải năng lượng. Công thức 

(1.5) được viết cho chất điện môi khi mức năng lượng Fermi nằm giữa khe năng 
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lượng, và do vậy phân cách các mức năng lượng nằm dưới và nằm trên mức năng 

lượng Fermi một cách rõ ràng. Hay nói cách khác mẫu số trong công thức (1.5) 

không bị triệt tiêu và không tạo ra phân kỳ. Yếu tố ma trận của toán tử vận tốc 𝐯 =

(−𝑖𝛁 + 𝑒𝐀) liên hệ với Hamiltionian phụ thuộc vào k (1.4) có dạng: 

(𝑣𝑥)𝛼𝛽 =
1

ℏ
⟨𝛼|

𝜕�̂�
𝜕𝑘𝑥

|𝛽⟩ , 

(𝑣𝑦)𝛽𝛼 =
1

ℏ
⟨𝛼|

𝜕�̂�
𝜕𝑘𝑦

|𝛽⟩ . 

 (1-6) 

Chúng ta có 

⟨𝛼|
𝜕�̂�
𝜕𝑘𝑗

|𝛽⟩ = −(𝐸𝛼 − 𝐸𝛽) ⟨
𝜕𝑢𝛼

𝜕𝑘𝑗
|𝛽⟩ = (𝐸𝛽 − 𝐸𝛼) ⟨𝛼|

𝜕𝑢𝛽

𝜕𝑘𝑗
⟩ , j =  1, 2. 

 (1.7) 

Từ (1.6) và (1.7), biểu thức (1.5) được viết thành 

𝜎𝑥𝑦 =
𝑒2

ℎ

1

2𝜋𝑖
∑ (⟨

𝜕𝑢𝛼

𝜕𝑘𝑦
|𝛽⟩ ⟨𝛽|

𝜕𝑢𝛼

𝜕𝑘𝑦
⟩ − ⟨

𝜕𝑢𝛼

𝜕𝑘𝑥
|𝛽⟩ ⟨𝛽|

𝜕𝑢𝛼

𝜕𝑘𝑥
⟩)

𝐸𝛼<𝐸𝐹<𝐸
𝛽

. 

 (1.8) 

Từ đây, chúng ta có: 

𝜎𝑥𝑦
𝛼 =

𝑒2

ℎ

1

2𝜋𝑖
∫𝑑2𝑘∫𝑑2𝑟 (

𝜕𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦
𝛼∗

𝜕𝑘𝑦

𝜕𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦
𝛼

𝜕𝑘𝑥
−
𝜕𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦

𝛼∗

𝜕𝑘𝑥

𝜕𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦
𝛼

𝜕𝑘𝑦
) , 

 (1.9) 

trong đó 𝜎𝑥𝑦
𝛼  là sự đóng góp cho độ dẫn Hall từ dải năng lượng lấp đầy hoàn toàn α. 

Chúng ta xác định một trường vector trong vùng Brillouin như sau: 

𝐀(̂𝑘𝑥 , 𝑘𝑦) = ⟨𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦|∇𝑘|𝑢𝑘𝑥𝑘𝑦⟩ = ∫𝑑
2𝑟 𝑢𝑘1𝑘2

∗ 𝑘𝑢𝑘1𝑘2 , 

 (1.10) 

trong đó ∇𝑘 là toán tử vector mà có các thành phần 𝜕 𝜕𝑘𝑥⁄  và  𝜕 𝜕𝑘𝑦⁄ . Để đơn giản 

ký hiệu chỉ số dải năng lượng α đã được lược bỏ đi trong hàm sóng, khi chúng ta chỉ 

xét sự đóng góp của vùng đơn. Từ (1.9) và (1.10) chúng ta thu được 

𝜎𝑥𝑦
𝛼 =

𝑒2

ℎ

1

2𝜋𝑖
∫𝑑2𝑘[∇𝑘 ×𝐀(̂𝑘𝑥 , 𝑘𝑦)]3, 

 (1.11) 

trong đó, […]3 biểu diễn thành phần thứ ba của vector. 
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Trong toán học biểu thức 

𝐶1
(𝛼)

=
1

2𝜋𝑖
∫𝑑2𝑘[∇𝑘 ×𝐀(̂𝑘𝑥 , 𝑘𝑦)]3, 

 (1.12) 

thể hiện thông lượng của một trường vector qua một mặt kín (chính là vùng 

Brillouin), là một bất biến tô pô [8,9,11,75]. Có thể nhận thấy, nếu biểu thức dưới 

dấu tích phân trong công thức (1.12) xác định trơn tru thì 𝐶1
(𝛼)

= 0 theo định lý 

Stokes. Nhưng nếu hàm sóng Bloch có không điểm thì khi đó 𝐶1
(𝛼)

 khác 0, và 𝐶1
(𝛼)

 

bằng một số nguyên, vì khi đó tích phân trong công thức (1.12) bằng số vòng quấn 

quanh không điểm đó [9]. Số 𝐶1
(𝛼)

được gọi là số Chern, và nó chỉ nhận các giá trị 

nguyên [8,9,11,75]. Như vậy độ dẫn Hall có dạng 

𝜎𝑥𝑦 =
𝑒2

ℎ
∑ 𝐶1

(𝛼)

𝐸𝛼<𝐸𝐹

=
𝑒2

ℎ
𝐶1, 𝐶1 = ∑ 𝐶1

(𝛼)

𝐸𝛼<𝐸𝐹

, 

 (1.13) 

với C1 là số nguyên. Số Chern này cũng chính là số mức năng lượng Landau được 

lấp đầy trong công thức (1.2). Công thức (1.12) và (1.13) thể hiện bản chất tô pô 

của hiệu ứng Hall lượng tử. 

1.4. Các trạng thái biên và tương ứng khối – biên 

Một hệ quả cơ bản của sự phân loại tô pô của cấu trúc dải năng lượng có khe 

là sự tồn tại của các trạng thái dẫn điện không khe ở mặt phân giới giữa chất điện 

môi tô pô và chân không, tức là ở biên (bề mặt hay cạnh) của chất điện môi [1]. 

Các trạng thái biên trong hiệu ứng Hall lượng tử đã được Halperin chỉ ra 

[15]. Có thể hình dung một cách đơn giản trạng thái biên trong hiệu ứng Hall lượng 

tử như cách loại bỏ một phần chuyển động cyclotron của điện tử khi gặp biên, như 

minh họa trên hình 1.2. Điểm quan trọng của trạng thái biên này là nó có tính chất 

chiral, có nghĩa là điện tử tùy theo spin chỉ chuyển động theo một hướng dọc theo 

biên. Các trạng thái này bền vững, không bị mất trật tự ảnh hưởng vì không có trạng 

thái cho tán xạ ngược. Sự tồn tại các trạng thái biên như vậy có bản chất tô pô. Hình 

dung biên như là mặt phân cách giữa hai chất điện môi có số Chern khác nhau (một 

là khối có hiệu ứng Hall lượng tử với số Chern khác không và hai là chân không có 

số Chern bằng không). Như vậy, bắt buộc ở biên khe năng lượng phải triệt tiêu, bởi 
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vì nếu khe năng lượng không triệt tiêu thì số Chern là bất biến tô pô, không thể thay 

đổi. Khe năng lượng triệt tiêu có nghĩa là ở đó có trạng thái kích thích không khe. 

Đây chính là nguyên lý tương ứng khối – biên, được Jackiw và Rebbi tìm ra [76]. 

Nguyên lý tương ứng khối – biên thể hiện bản chất điện môi tô pô trong khối và 

trạng thái kích thích không khe ở biên tương ứng với nhau. Nếu khối là chất điện 

môi tô pô thì trạng thái biên kích thích không có khe (gapless mode) và ngược lại.  

 

Hình 1.2. Hiệu ứng Hall lượng tử khi loại bỏ phần chuyển động cyclotron 

của điện tử khi ở biên khối điện môi [1]. 

Nguyên lý tương ứng khối – biên này được sử dụng trong nghiên cứu lý 

thuyết và thực nghiệm để xác định một chất điện môi có tính chất tô pô không tầm 

thường hay tầm thường [1-5]. 

1.5. Mô hình Haldane 

Mô hình Haldane là mô hình lý thuyết đầu tiên cho thấy hiệu ứng Hall lượng 

tử có thể xảy ra khi không có các mức năng lượng Landau, hay nói cách khác mô 

hình Haldane là mô hình mạng tinh thể cho hiệu ứng Hall lượng tử mà không có tác 

động của từ trường ngoài lên toàn mạng tinh thể [77]. Mô hình thể hiện fermion 

chuyển động trong một mạng tinh thể tổ ong, mà mỗi mạng con của mạng tổ ong có 

từ thông bằng nhau và ngược chiều xuyên qua. Vì từ thông xuyên qua mỗi mạng 

con ngược chiều và bằng nhau, nên xét trên toàn mạng, tổng từ thông bằng 0, cũng 

có nghĩa tương đương như không có từ trường ngoài tác động lên toàn mạng.  
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Hình 1.3.Từ thông qua mạng con  

Hamiltonian của mô hình Haldane có thể viết như sau [77]: 

 

𝐻 = −𝑡∑𝑐𝑖
†𝑐𝑗

⟨𝑖,𝑗⟩

+ 𝑡2 ∑ 𝑒±𝑖𝜑𝑐𝑖
†𝑐𝑗

⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩

+𝑚∑ ∈𝑖 𝑐𝑖
†𝑐𝑗 ,

𝑖

 

 (1.14)  

trong đó 𝑐𝑖
†(𝑐𝑖) là toàn tử sinh (hủy) fermion tại nút mạng i, 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,  i 1=   đối với hai mạng con của mạng tổ ong; m là thông số thể hiện mức 

độ bất đối xứng giữa hai mạng con của mạng tổ ong,  là pha Peierls mà fermion có 

được khi chuyển động trong một từ thông. Từ thông qua một tam giác như trên hình 

1.3 bằng: 

 = 30, (1.15) 

trong đó 0 = ℎ𝑐 𝑒⁄  là đơn vị lượng tử hóa từ thông. Vì từ thông qua một ô mạng 

lục giác bằng 0 nên số hạng nhảy nút t không có pha Peierls. 

Hamintonian Bloch viết trong không gian mạng đảo có dạng [77]: 

𝐻 = (𝐤) +∑𝑑𝑖(𝐤)𝜎𝑖
𝑖

, 

 (1.16) 

trong đó (k)= 2t2 cos (cos (k.b1) + cos(k.b2) + cos(k.b3)) 

𝑑1(𝐤) = −𝑡(cos( 𝐤. 𝐚1) + cos( 𝐤. 𝐚2)), 

𝑑2(𝐤) = −𝑡(sin( 𝐤. 𝐚1) + sin( 𝐤. 𝐚2)), 
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𝑑3(𝐤) = 𝑚 − 2𝑡2 sin𝜑 [sin( 𝐤. 𝐛1) + sin( 𝐤. 𝐛2) + sin(𝐤. 𝐛1)], 

với 𝐚1 = 𝑎(1,0), 𝐚2 = 𝑎(−1 2⁄ , √3 2⁄ ) và 𝐚3 = 𝑎(−1 2⁄ , −√3 2⁄ ); 𝐛1 = 𝐚2 −

𝐚3, 𝐛2 = 𝐚3 − 𝐚1 và 𝐛3 = 𝐚1 − 𝐚2; và i là các ma trận Pauli. a là hằng số mạng. 

 

Hình 1.4. Mạng tổ ong và ký hiệu các vector sử dụng trong biểu thức (1.6). 

Phổ năng lượng của Hamiltonian Bloch bằng 

𝐸(𝐤) = 휀(𝐤) ± |𝑑(𝐤)|, 

 (1.17) 

trong đó 

|𝑑(𝐤)| = √𝑑1
2(𝐤) + 𝑑2

2(𝐤) + 𝑑3
2(𝐤). 

 (1.18) 

Có thể nhận thấy khi t2=0 và m = 0, mô hình Haldane mô tả fermion chuyển 

động trong mạng tổ ong. Đó chính là mô hình liên kết chặt cho mạng graphene [78]. 

Chúng ta biết rằng lân cận quanh điểm 

𝐾 =
2𝜋

𝑎
(
1

√3
,
1

3√3
), 

và  

𝐾′ =
2𝜋

𝑎
(
1

√3
,−

1

3√3
), 

của vùng Brillouin, hệ thức tán sắc 

𝐸(𝐤) = 𝑣|∆𝐤|, 

 (1.19) 

trong đó ∆𝐤 = 𝐤 − 𝐊 (hay ∆𝐤 = 𝐤 − 𝐊′), và 𝑣 = 3𝑡𝑎 2⁄  [78]. Hệ thức tán sắc này 

thể hiện fermion có tính chất như electron Dirac. Khi t2 ≠ 0 và m ≠ 0, khe năng 

lượng sẽ mở ra. Xét Hamiltonian Bloch quanh các điểm K và K’ 
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Hình 1.5. Vùng Brillouin cho mạng tổ ong với các vetor cơ sở của mạng đảo 

𝐵1 =
2𝜋

3𝑎
(1, √3 ), 𝐵2 =

2𝜋

3𝑎
(1,−√3 ). 

Hamitionian Bloch có thể khai triển như sau (a=1): 

𝐻𝐾 = −
3𝑡

2
(𝑘𝑦𝜎𝑥 − 𝑘𝑥𝜎𝑦) + (𝑚 − 3√3𝑡2 𝑠𝑖𝑛 𝜑)𝜎𝑧, 

 (1.20) 

𝐻𝐾′ =
3𝑡

2
(𝑘𝑦𝜎𝑥 + 𝑘𝑥𝜎𝑦) + (𝑚 + 3√3𝑡2 𝑠𝑖𝑛 𝜑)𝜎𝑧. 

 (1.21) 

Như vậy, có thể thấy khe năng lượng ở K và K’ có thể triệt tiêu tại các giá trị 

khác nhau của m đối với 𝜑 ≠ 0,  𝜋 khi 𝑚 = 3√3𝑡2 𝑠𝑖𝑛 𝜑. 

Chúng ta xét  > 0  

1) 𝑚 > 3√2𝑡 𝑠𝑖𝑛 𝜑, độ dẫn Hall 𝜎𝑥𝑦 = 0 

2) −3√2𝑡 𝑠𝑖𝑛 𝜑 < 𝑚 ≤ 3√2𝑡 𝑠𝑖𝑛 𝜑: Khi m 3 2tsin=   khe năng lượng tại 

K đóng lại, trong khi khe năng lượng tại K’ vẫn mở. Độ dẫn Hall 𝜎𝑥𝑦 =

−
𝑒2

ℎ
. 

3) m 3 2tsin −  : Khe năng lượng tại K’ đóng, trong khi khe năng lượng 

tại K mở khi m 3 2tsin= −  , độ dẫn Hall 𝜎𝑥𝑦 = 0 và số Chern hay độ 

dẫn Hall do đó số ( 0 ) đổi dấu. Giản đồ pha thu được được tổng kết trên 

hình 1.6. Mô hình Haldane không có bất biến nghịch đảo thời gian, do 

d3(k)=d3(-k) chỉ khi 𝜑 = 0,  𝜋. Chất điện môi tô pô không có đối xứng 
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nghịch đảo thời gian gọi là chất điện môi tô pô Chern do bất biến tô pô của 

chúng chính là số Chern. Mô hình Haldane đã được hiện thực hóa bằng 

mạng quang học cho các nguyên tử cực lạnh [79]. 

 

Hình 1.6. Giản đồ pha của mô hình Haldane. 

1.6. Mô hình Kane - Mele 

Mô hình Kane – Mele ban đầu được đề xuất như là một mô hình cho 

graphene [16,17]. Hamiltonian của mô hình có thể viết dưới dạng: 

𝐻𝐾𝑀 = −𝑡∑�̂�𝑖
†�̂�𝑗

⟨𝑖,𝑗⟩

+ 𝑖𝜆𝑆𝑂 ∑ �̂�𝑖
†(𝑣ij ⋅ 𝜎)�̂�𝑗 ,

⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩

 

 (1.22) 

ở đây �̂�𝑖
† = (𝑐𝑖↑

† , 𝑐𝑖↓
† ) là một spinor, và 𝑐𝑖𝜎

† (𝑐𝑖𝜎) là toán tử sinh (hủy) điện tử trong 

trạng thái Wannier ở mạng tinh thể i với spin . ⟨𝑖, 𝑗⟩ và ⟨⟨𝑖, 𝑗⟩⟩ ký hiệu các nút 

mạng tinh thể lân cận gần nhất và gần nhất tiếp theo. 

Liên kết spin – quỹ đạo (SO) được mô tả bởi số hạng nhảy nút lân cận gần 

nhất thứ hai với giá trị phức và dấu ±1 phụ thuộc vào chiều của bước nhảy, và định 

hướng spin như được minh họa trên hình 1.7. Dấu này có thể viết dưới dạng 

𝑣ij =
𝐝𝑖𝑘 × 𝐝𝑘𝑗

|𝐝𝑖𝑘 × 𝐝𝑘𝑗|
= ±1, 

 (1.23) 

dik là vector ba chiều (với thành phần z triệt tiêu) kết nối các vị trí i và k, và k là vị 

trí mạng trung gian bao gồm trong quá trình nhảy từ vị trí i tới vị trí j.  
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Hình 1.7. Cấu trúc dấu liên kết spin – quỹ đạo SO mô tả trong mô hình Kane – Mele [34] 

Hamiltonian có thể viết lại như sau: 

𝐻𝐾𝑀 = −𝑡 ∑ �̂�𝑖𝜎
† �̂�𝑗𝜎

⟨𝑖,𝑗⟩,𝜎

+ 𝑖𝜆𝑆𝑂 ∑ 𝑣ij�̂�𝑖𝜎
† 𝜎�̂�𝑗𝜎 .

⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩,𝜎

 

 (1.24) 

Như vậy, mô hình Kane – Mele có thể xem như bao gồm hai mô hình 

Haldane cho mỗi thành phần spin với liên kết spin – quỹ đạo là số hạng nhảy nút t2 

ngược dấu nhau SO = it2 và pha Peierls =/2 trong mô hình Haldane. 

Với mỗi thành phần spin cho độ dẫn Hall 

𝜎𝑥𝑦
(𝜎)
= −

𝑒2

ℎ
𝐶1
(𝜎), 

 (1.25) 

 𝐶1
(𝜎) = 𝜎 = 1. Cho nên độ dẫn Hall điện tích 

𝜎𝑥𝑦
𝑐 = 𝜎𝑥𝑦

(↑)
+ 𝜎𝑥𝑦

(↓)
= 0. 

 (1.26) 

Nhưng độ dẫn Hall spin khác không 

𝜎𝑥𝑦
𝑠 =

1

2
(𝜎𝑥𝑦

(↑)
−𝜎𝑥𝑦

(↓)
) =

𝑒2

ℎ
. 

 (1.27) 

Do vậy mô hình Kane – Mele cho độ dẫn Hall spin được lượng tử hóa. Hay 

nói cách khác hiệu ứng Hall spin lượng tử xảy ra trong mô hình Kane – Mele. Có 

thể nhận thấy Hamiltonian Bloch thỏa mãn tính chất 

𝐻(𝐤)−1 = 𝐻(−𝐤), 

 (1.28) 
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trong đó  = exp(𝑖𝜋𝜎𝑦)𝐾, với K là lấy liên hợp phức.  chính là biến đổi nghịch 

đảo thời gian trong mạng đảo [1,16,17]. 

Do vậy mô hình Kane – Mele có tính đối xứng nghịch đảo thời gian. Từ đây 

Kane và Mele xây dựng thêm bất biến tô pô được bảo toàn bởi nghịch đảo thời gian 

bên cạnh độ dẫn Hall spin. Bất biến tô pô được bảo toàn bởi nghịch đảo thời gian 

nhận 2 giá trị = 0, 1, đồng cấu với nhóm Z2 [16,18]. Do vậy chất điện môi tô pô có 

tính đối xứng nghịch đảo thời gian còn gọi là chất điện môi tô pô Z2. Chất điện môi 

tô pô Z2 đầu tiên được tìm thấy trong giếng lượng tử HgTe/CdTe [1-5]. 

Sau nghiên cứu lý thuyết của Kane và Mele, người ta tổng quát hóa bất biến 

tô pô được bảo toàn bằng nghịch đảo thời gian từ mạng tinh thể hai chiều lên mạng 

tinh thể ba chiều [1-5]. Thực nghiệm cũng đã tìm ra các chất điện môi tô pô ba 

chiều, được bảo toàn bởi nghịch đảo thời gian. Các chất điện môi này cũng được gọi 

là chất điện môi tô pô Z2 [1-5]. Bên cạnh chất điện môi tô pô Chern và Z2 còn có các 

loại chất điện môi tô pô khác. Căn cứ theo các tính chất đối xứng được bảo toàn và 

số chiều không gian, người ta tìm thấy 10 phân loại khác nhau của chất điện môi tô 

pô [80]. Do đối tượng nghiên cứu của luận án, tập trung về chất điện mội tô pô 

Chern và Z2, nên trong chương này chúng tôi không trình bày các phân loại khác 

của điện môi tô pô. Chúng ta có thể tham khảo trong các bài tổng quan và sách 

chuyên khảo [1-5]. 

1.7. Kết luận phần I 

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. 

Phần II. Lý thuyết trường trung bình động 

Trong phần này chúng tôi trình bày về lý thuyết trường trung bình động, 

phương pháp nghiên cứu chủ yếu các nội dung nghiên cứu đặt ra trong luận án. Có 

nhiều bài viết tổng quan về lý thuyết trường trung bình động và chúng tôi tham 

khảo các tài liệu đó khi viết chương này [48-50]. 

Nghiên cứu lý thuyết về vật liệu lượng tử chủ yếu dựa trên hai nền tảng là vật 

lý lượng tử và vật lý thống kê. Hai nền tảng đó kết hợp với nhau tạo ra lĩnh vực 
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nghiên cứu vật lý hệ nhiều hạt. Trong suốt thế kỷ 20, nhiều lý thuyết và phương 

pháp đã được xây dựng để nghiên cứu vật lý hệ nhiều hạt như lý thuyết hàm Green, 

lý thuyết phiếm hàm mật độ, mô phỏng Monte Carlo hay động học phân tử… Lý 

thuyết phiếm hàm mật độ đã đạt được những thành tựu xuất sắc trong nghiên cứu và 

tiên đoán tính chất các vật liệu bán dẫn truyền thống [81]. Thế nhưng đối với những 

vật liệu mà tương quan điện tử trong đó trung bình hay mạnh thì lý thuyết phiếm 

hàm mật độ chưa thể nghiên cứu trọn vẹn các tính chất vật lý của những vật liệu đó, 

ít nhất như ở dạng hiện nay. Do đó đã xuất hiện những hướng nghiên cứu mới, kết 

hợp giữa lý thuyết phiếm hàm mật độ và phương pháp hàm Green trong vật lý hệ 

nhiều hạt, để giải quyết vấn đề nghiên cứu các tính chất của vật liệu điện tử tương 

quan mạnh một cách tốt hơn. Một trong những hướng nghiên cứu đó là lý thuyết 

trường trung bình động (DMFT – Dynamical Mean Field Theory) [47-50]. Những 

nghiên cứu sử dụng lý thuyết trường trung bình động cho thấy những ưu điểm trong 

thu nhận và tiên đoán các tính chất vật lý của các vật liệu tương quan điện tử [48-

50].     

Lý thuyết trường trung bình động là lý thuyết được xây dựng trên cơ sở mở 

rộng lý thuyết trường trung bình tĩnh [48-50]. Thông thường trong lý thuyết trường 

trung bình, tương tác giữa các hạt được thay thế bằng một trường tĩnh hiệu dụng, và 

bài toán nhiều hạt dẫn đến bài toán một hạt tương tác với trường hiệu dụng đó. Gần 

đúng trường trung bình như vậy đã loại bỏ các thăng giáng cả về thời gian và không 

gian quanh giá trị trung bình. Lý thuyết trường trung bình động thay thế tương tác 

của các hạt bằng một trường hiệu dụng động, phụ thuộc vào thời gian, và đưa bài 

toán nhiều hạt về bài toán một hạt tương tác với một trường động lực hiệu dụng 

giống như một tạp trong một bể dẫn. Lý thuyết trường trung bình động đã tính tới 

thăng giáng theo thời gian tại địa phương, nhưng vẫn loại bỏ thăng giáng phi địa 

phương trong không gian.   

1.8. Lý thuyết trường trung bình tĩnh 

Lý thuyết trường trung bình tĩnh hay còn được gọi là lý thuyết trường trung 

bình cổ điển. Nguyên lý chung của lý thuyết trường trung bình này là thay thế tương 

tác hai vật thành tương tác của một vật với một trường hiệu dụng (hay còn gọi là 

trường trung bình, trường phân tử Weiss). Ví dụ như chúng ta có tương tác hai vật ở 

dạng HAB=AB. Toán tử A và B được viết lại như sau: 
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A = <A> + δA, (1.29) 

B = <B> + δB. (1.30) 

Trong đó <A>, <B> là giá trị trung bình nhiệt động của toán tử A và B. δA, 

δB là thăng giáng của toán tử A và B quanh giá trị trung bình 

δA = A - <A>, (1.31) 

δB = B - <B>. (1.32) 

Khi đó Hamiltonian tương tác HAB có thể viết lại như sau: 

HAB = (<A> + δA)(<B> + δB) 

=<A><B> + δA<B> + δB<A> + δAδB. (1.33) 

Lý thuyết trường trung bình cho rằng thăng giáng δAδB là nhỏ và loại bỏ 

chúng. Khi đó Hamiltionian tương tác gần đúng thành 

HAB  <A><B> + δA<B> + δB<A>  

= A<B> + B<A> - <A><B>  𝐻𝐴𝐵
𝑀𝐹 (1.34) 

Hamiltonian 𝐻𝐴𝐵
𝑀𝐹 là gần đúng trường trung bình của Hamiltonian nguyên 

thủy HAB. Các giá trị trung bình <A>, <B> thể hiện trường hiệu dụng (hay trường 

trung bình) tác động lên toán tử B và A tương ứng. Vì <A> và <B> không phụ 

thuộc vào thời gian, lý thuyết trường trung bình này còn được gọi là lý thuyết 

trường trung bình tĩnh. Như vậy, trong khuôn khổ lý thuyết trường trung bình, 

Hamiltonian tương tác hai vật HAB được đưa trở thành Hamiltonian  𝐻𝐴𝐵
𝑀𝐹 thể hiện 

tương tác một vật với một trường hiệu dụng. Các trường hiệu dụng <A> và <B> có 

thể xác định một cách tự hợp thông qua động lực học của hệ được xác định bằng 

Hamiltonian  𝐻𝐴𝐵
𝑀𝐹. 

Để minh họa cho lý thuyết trường trung bình này, chúng ta xét mô hình 

Ising, thể hiện tương tác trao đổi spin giữa các moment từ. Hamiltonian của mô 

hình Ising có dạng: 

𝐻 = −𝐽 ∑ 𝜎𝑖𝜎𝑗 ,

<𝑖𝑗>

 

 (1.35) 

trong đó, 𝜎𝑖 = ±1, tương ứng +1 cho trường hợp spin hướng lên, -1 cho spin hướng 

xuống. Đây chính là Hamiltonian của mô hình Ising. Khi J >0 mô hình thể hiện 

tương tác trao đổi sắt từ và khi J<0 mô hình thể hiện tương tác trao đổi phản sắt từ. 

Khi J>0 trạng thái cơ bản là sắt từ, do các spin song song cùng chiều để năng lượng 
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trạng thái cơ bản thấp nhất. Khi J<0, trạng thái cơ bản là phản sắt từ, do các spin 

song song so le nhau để trạng thái cơ bản có năng lượng nhỏ nhất. 

Mô hình Ising, từng được Ising đề xuất độc lập, nhưng thực chất nó là một 

trường hợp riêng của mô hình Heisenberg. Hamiltonian của mô hình Heisenberg có 

dạng 

𝐻 = −𝐽 ∑ 𝑆𝑖𝑆𝑗 ,

<𝑖𝑗>

 

 (1.36) 

trong đó, toán tử spin có đầy đủ 3 thành phần 𝑆𝑖 = (𝜎𝑖
𝑥 , 𝜎𝑖

𝑦
, 𝜎𝑖

𝑧). J là tương tác trao 

đổi spin giữa nút mạng i và j. Các thành phần của toán tử spin  𝜎𝑖
𝑥 , 𝜎𝑖

𝑦
, 𝜎𝑖

𝑧 có thể 

biểu diễn qua ma trận Pauli. 

Xét thành phần theo phương z, ma trận Pauli có dạng 

𝜎𝑧 = (
1 0
0 −1

) . 

. 

Ma trận Pauli này có 2 trạng thái riêng, ứng với các trị riêng ± 1. 

𝜎𝑧 (
1
0
) = (

1
0
) , 

𝜎𝑧 (
0
1
) = −(

0
1
). 

Do đó, khi loại bỏ tương tác giữa các thành phần x, y của toán tử spin và chỉ 

xét thành phần z, Hamiltonian Heisenberg trở thành Hamiltonian Ising. 

Hamiltonian (1.35) viết trong trường hợp chưa có từ trường ngoài, Trong 

trường hợp có từ trường ngoài đồng nhất Hamiltonian được viết lại như sau: 

𝐻 = −𝐽∑𝜎𝑖𝜎𝑗
𝑖,𝑗

− ℎ∑𝜎𝑖 ,

𝑖

 

 (1.37) 

trong đó h là từ trường ngoài. 

Xét trường hợp J>0 và áp dụng lý thuyết trường trung bình mô tả ở trên. 

Toán tử spin có thể viết như sau 

𝜎𝑖 = 〈𝜎𝑖〉 + 𝛿𝜎𝑖 , 

 (1.38) 

trong đó 〈𝜎𝑖〉 là giá trị trung bình nhiệt động của spin tại nút i và 

𝛿𝜎𝑖 = 𝜎𝑖 − 〈𝜎𝑖〉. 
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 (1.39) 

Thay (1.38) vào (1.37) ta được: 

𝐻 = −𝐽 ∑ 𝜎𝑖𝜎𝑗
<𝑖𝑗>

− ℎ∑𝜎𝑖
𝑖

= −𝐽 ∑(〈𝜎𝑖〉 + 𝛿𝜎𝑖)(〈𝜎𝑗〉 + 𝛿𝜎𝑗)

<𝑖𝑗>

− ℎ∑𝜎𝑖
𝑖

 

= 𝐻𝑚𝑓 +𝐻1 + 𝐽∑〈𝜎𝑖〉〈𝜎𝑗〉, 

 (1.40) 

trong đó, 𝐻𝑚𝑓 là gần đúng trường trung bình 

𝐻𝑚𝑓 = −𝐽 ∑(〈𝜎𝑖〉𝜎𝑗 + 𝜎𝑖〈𝜎𝑗〉)

<𝑖𝑗>

− ℎ∑𝜎𝑖
𝑖

, 

 (1.41) 

𝐻1 là thăng giáng của spin quanh giá trị trung bình 

𝐻1 = −𝐽 ∑ 𝛿𝜎𝑖𝛿𝜎𝑗
<𝑖𝑗>

, 

 (1.42) 

thành phần 

𝐽 ∑〈𝜎𝑖〉〈𝜎𝑗〉,

<𝑖𝑗>

 

là hằng số. Lý thuyết trường trung bình loại bỏ H1. 

Trong trường hợp các nút mạng đồng nhất  〈𝜎𝑖〉 = 〈𝜎𝑗〉 = 𝑚. m được gọi là 

độ từ hóa. Khi đó (1.41) viết lại: 

𝐻𝑚𝑓 = −𝐽∑(𝑚𝜎𝑗 +𝑚𝜎𝑖) − ℎ∑𝜎𝑖
𝑖〈𝑖,𝑗〉

 

= −𝑧𝐽𝑚∑𝜎𝑖 − ℎ∑𝜎𝑖
𝑖𝑖

, 

 (1.43) 

trong đó z là số nút lân cận gần nhất (còn được gọi là số tọa độ). Khi đó, mô hình 

Ising tương tác ban đầu trở thành bài toán một vật: 

𝐻𝑚𝑓 = −ℎ𝑚𝑓∑𝜎𝑖
𝑖

, 

 (1.44) 

trong đó ℎ𝑚𝑓 = ℎ +𝑚𝐽𝑧 (1.45) 

Tổng thống kê được tính bằng: 
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𝑍 = 𝑇𝑟𝑒−𝛽𝐻 , 

 (1.46) 

trong đó: 𝛽 = 1 𝑇⁄  là nhiệt độ nghịch đảo, và H là Hamiltonian của hệ. 

Thay (1.44) vào (1.46) ta có: 

𝑍 = 𝑇𝑟𝑒−𝛽ℎ𝑚𝑓∑ 𝜎𝑖𝑖 =  𝑇𝑟∏𝑒−𝛽ℎ𝑚𝑓𝜎𝑖

𝑖

 

= (𝑇𝑟𝑒−𝛽ℎ𝑚𝑓𝜎𝑖)
𝑁
= (𝑒−𝛽ℎ𝑚𝑓 + 𝑒𝛽ℎ𝑚𝑓)

𝑁
, 

 (1.47) 

trong đó, N là số nút mạng. Chúng ta thu được: 

𝑍 = [2cosh(𝛽ℎ𝑚𝑓)]
𝑁
. 

 (1.48) 

Giá trị trung bình nhiệt động dược tính bằng công thức: 

〈𝐴〉 =
1

𝑍
𝑇𝑟(𝑒−𝛽𝐻𝐴) 

 (1.49) 

Từ đây độ từ hóa được tính bằng 

𝑚 = 〈𝜎𝑖〉 =
1

𝑍
𝑇𝑟(𝑒−𝛽𝐻𝜎𝑖) = tanh(𝛽ℎ𝑚𝑓). 

 (1.50) 

Từ đó thu được phương trình: 

𝑚 = tanh(𝛽ℎ + 𝑧𝛽𝐽𝑚) 

. (1.51) 

Đây là phương trình tự hợp xác định độ từ hóa m. 

Trường hợp từ trường ngoài h = 0, TC là nhiệt độ tới hạn có tính chất 

{
𝑇 > 𝑇𝐶 , 𝑚 = 0
𝑇 < 𝑇𝐶 , 𝑚 ≠ 0

 

Khi h = 0, biểu thức (1.51) viết lại thành: 

𝑚 = tanh(𝑧𝛽𝐽𝑚) 

 (1.52) 

Khi 𝑇 → 𝑇𝑐 thì 𝑚 → 0, chúng ta thu được 

𝑚 = 𝑧𝛽𝐶𝐽𝑚 + 𝑂(𝑚2). 

 (1.53) 

Do vậy 
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𝛽𝐶 =
1

𝑧𝐽
=
1

𝑇𝐶
 

 (1.54) 

Suy ra 𝑇𝐶 = 𝑧𝐽. 

Chúng ta có thể ước lượng được thăng giáng quanh giá trị trung bình 

〈(𝜎 − 𝑚)2〉 = 〈𝜎2 − 2𝜎𝑚 +𝑚2〉 = 〈𝜎2〉 − 𝑚2 = 1 −𝑚2. 

 (1.55) 

Thay (1.51) vào (1.55) ta có: 

〈(𝜎 − 𝑚)2〉 = 1 − tanh2(𝛽ℎ𝑚𝑓) = 1 −
sinh2(𝛽ℎ𝑚𝑓)

cosh2(𝛽ℎ𝑚𝑓)
 

=
1

cosh2(𝛽𝐽𝑧𝑚)
 

 (1.56) 

Trong trường hợp T = 0, thăng giáng 〈(𝜎 − 𝑚)2〉 bằng 0, không phụ thuộc 

vào số chiều. 

Chúng ta xác định tiếp giá trị trung bình 〈𝐻1〉:  

〈𝐻1〉 = −𝐽 ∑〈(𝜎𝑖 −𝑚)(𝜎𝑗 −𝑚)〉

<𝑖𝑗>

= −𝐽 ∑〈𝜎𝑖 −𝑚〉〈𝜎𝑗 −𝑚〉 = 0,

<𝑖𝑗>

 

 (1.57) 

vì các nút độc lập với nhau. 

Tiếp theo chúng ta tính: 

〈𝐻1
2〉 = 𝐽2 ∑ ∑〈(𝜎𝑖 −𝑚)(𝜎𝑗 −𝑚)(𝜎𝑙 −𝑚)(𝜎𝑘 −𝑚)〉

<𝑙𝑘><𝑖𝑗>

= 𝐽2 ∑〈(𝜎𝑖 −𝑚)
2〉2

<𝑖𝑗>

 

= 𝑁𝑧𝐽2〈(𝜎 − 𝑚)2〉2 =
𝑁

𝑧
(𝑧𝐽)2〈(𝜎 − 𝑚)2〉2 =

𝑁

𝑧
(𝑧𝐽)2

1

cosh4(𝛽𝐽𝑧𝑚)
  

 (1.58) 

Với giá trị J xác định, khi 𝑧 → ∞ thì năng lượng cơ bản 𝐸 = −𝐽𝑁𝑧 sẽ vô 

cùng lớn. Để đảm báo ý nghĩa vật lý năng lượng cơ bản luôn có giá trị hữu hạn 

chúng ta cần điều chỉnh kích cỡ của J cho phù hợp bằng cách đặt:  

𝐽 =
𝐽∗

𝑧
. 

 (1.59) 

Với 𝐽∗ không thay đổi khi 𝑧 → ∞ 
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Lúc này, 𝐸 𝑁⁄ = −𝐽𝑧 = −𝐽∗ và (1.58) viết lại: 

〈𝐻1
2〉 =

𝑁

𝑧
𝐽∗2

1

cosh4 (
𝐽∗𝑚
𝑇
)
  

 (1.60) 

Khi số chiều tiến tới vô cùng 𝑧 → ∞ thì 〈𝐻1
2〉 → 0 và thăng giáng 〈𝐻1

2〉 −

 〈𝐻1〉
2 → 0 lý thuyết trường trung bình cho kết quả chính xác. Như vậy lý thuyết 

trường trung bình cho mô hình Ising cho kết quả chính xác trong không gian vô hạn 

chiều. Đây chính là ý tưởng xem xét động lực học của các hệ vật lý khi số chiều 

không gian trở lên vô cùng lớn, bởi vì ở giới hạn số chiều không gian vô cùng, có 

thể chúng ta tính được chính xác động lực học của các hệ vật lý bằng lý thuyết 

tương tự như lý thuyết trường trung bình cho mô hình Ising. Một thành công của 

mở rộng lý thuyết trường trung bình là lý thuyết trường trung bình động cho tương 

tác Coulomb cục bộ. 

1.9. Lý thuyết trường trung bình động 

Lý thuyết trường trung bình động cho tương tác Coulomb cục bộ nguyên 

thủy được xây dựng thông qua mô hình Hubbard. Trong mô hình Hubbard, 

Hamiltonian được viết như sau [33,81,82]: 

𝐻 = − ∑ 𝑡𝑖𝑗𝑐𝑖𝜎
+

〈𝑖𝑗〉,𝜎

𝑐𝑗𝜎 − 𝜇∑𝑛𝑖𝜎
𝑖

+ 𝑈∑𝑛𝑖↑
𝑖

𝑛𝑖↓, 

 (1.61) 

trong đó, 𝑡𝑖𝑗 là tham số nhảy từ nút i sang nút j; U là tương tác Coulomb của hai 

điện tử trên cùng nút i (các điện tử chỉ tương tác với nhau khi chúng định xứ trên 

cùng 1 nút), 𝜇 là thế hóa xác định mật độ điện tử trong mạng 𝑛 = ∑ 〈𝑛𝑖𝜎〉𝑖𝜎 𝑁⁄  

(𝑛𝑖𝜎 = 𝑛𝑖𝜎
+ 𝑛𝑖𝜎 là toán tử số điện tử tại nút i, N là số nút của mạng tinh thể). 

Hamiltonian (1.61) được viết dưới dạng lượng tử hóa lần hai cho hệ các electron với 

tương tác Coulomb cục bộ. 

Để xây dựng lý thuyết cho mô hình Hubbard trong không gian vô hạn chiều, 

trước tiên chúng ta cần xét đặc tính fermion của mô hình ở giới hạn số chiều không 

gian vô cùng. Trước tiên chúng ta xét mật độ trạng thái khi chưa có tương tác: 

𝜌(𝜔) =
1

𝑁
∑𝛿(𝜔 − 휀𝐤)

𝐤

, 
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 (1.62) 

trong đó: 

휀𝐤 =
1

𝑁
∑ 𝑡𝑖𝑗𝑒

−𝑖𝑘(𝑅𝑖−𝑅𝑗)

<𝑖,𝑗>

= −2𝑡∑cos𝑘𝛼

𝑑

𝛼=1

, 

 (1.63) 

là hệ thức tán sắc của fermion. 

Thay (1.63) vào (1.62) chúng ta có: 

𝜌(𝜔) =
1

𝑁
∑𝛿(𝜔 − 휀𝐤)

𝐤

=
1

𝑁
∑ ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝑥(𝜔− 𝐤)

∞

−∞𝐤

 

=
1

𝑁
∑ ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝑥(𝜔+2𝑡 ∑ cos𝑘𝛼

𝑑
𝛼=1 )

∞

−∞

= ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥
∞

−∞𝐤

1

𝑁
∑𝑒(2tx∑ cos𝑘𝛼)𝑖

𝑑
𝛼=1

𝐤

 

= ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥
∞

−∞

1

𝑁
∑∏𝑒2𝑖txcos𝑘𝛼

𝛼𝐤

= ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥
∞

−∞

∏ ∫
𝑑𝑘𝛼
2𝜋

𝜋

−𝜋𝛼

𝑒2𝑖txcos𝑘𝛼 

 

Mặt khác, ta có hàm Bessel  

𝐽0(2𝑡𝑥) = ∫
𝑑𝑘𝛼
2𝜋

𝜋

−𝜋

𝑒2𝑖𝑡𝑥cos𝑘𝛼 , 

tích phân theo động lượng kα cho chúng ta 

𝜌(𝜔) = ∫
1

2𝜋
𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥(𝐽0(2𝑡𝑥))

𝑑
.

∞

−∞

 

 (1.64) 

Khai triển hàm Bessel theo tx, chúng ta được: 

(𝐽0(2𝑡𝑥))
𝑑
= 𝑒𝑑ln𝐽0(2𝑡𝑥) = exp {−𝑑𝑥2𝑡2 −

𝑑𝑥4𝑡4

4
−
𝑑𝑥6𝑡6

9
+ 𝑑𝑂(𝑡7)}. 

Khi 𝑑 → ∞, để 𝜌(𝜔) hữu hạn, chúng ta cần phải hiệu chỉnh thông số nhảy 

nút bằng cách đặt 𝑡 = 𝑡∗ √2𝑑⁄ , với 𝑡∗là hằng số. Khi đó ở giới hạn 𝑑 → ∞ , biểu 

thức (1.64) trở thành: 

𝜌(𝜔) = ∫
1

2𝜋
𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥(𝐽0(2𝑡𝑥))

𝑑

∞

−∞

= ∫
1

2𝜋
𝑑𝑥𝑒𝑖𝜔𝑥𝑒

−𝑥2𝑡∗
2

2 =
e
−
𝜔2

2𝑡∗2

𝑡∗√2𝜋

∞

−∞

 

 (1.65) 
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Tương tác Coulomb cục bộ U và thế hóa học µ không cần hiệu chỉnh khi 

𝑑 → ∞ do đóng góp của chúng cho năng lượng của hệ không phụ thuộc vào số 

chiều không gian như thành phần nhảy nút. 

Khi đó hàm Green một hạt trong hệ không tương tác cũng phụ thuộc vào d và 

khi xét hai nút lân cận gần nhất chúng ta có [83]: 

𝐺𝑖𝑗,𝜎
0 ~

1

√𝑑
, 

 (1.66) 

bởi vì |𝐺𝑖𝑗,𝜎
0 |

2
 thể hiện xác xuất fermion nhảy từ nút mạng i sang nút mạng j. Quanh 

nút mạng i có 2d nút mạng lân cận. Do vậy,  |𝐺𝑖𝑗,𝜎
0 |

2
~1 2𝑑⁄ . Đối với hai nút mạng 

i, j bất kỳ 

𝐺𝑖𝑗,𝜎
0 ~

1

𝑑𝑅(𝑖,𝑗)/2
, 

Trong đó R(i,j) là khoảng cách Manhattan giữa hai nút mạng i, j (khoảng 

cách Manhattan giữa hai nút mạng i, j là khoảng cách ngắn nhất đi từ nút i đến nút j 

theo các đoạn thẳng nối các nút mạng) [48]. Khi 𝑑 → ∞ năng lượng riêng sẽ trở nên 

đơn giản và giản đồ Feynman liên thông tối giản sẽ suy biến, ví dụ như giản đồ bậc 

2 trên hình 1.8.  

 

 

 

Hình 1.8: Sự suy biến của giản đồ Feynman khi d → ∞ của giản đồ bất khả 

quy bậc hai theo nhiễu loạn năng lượng riêng 𝑖𝑗
(2)

 [83]. 

Thông thường, năng lượng riêng 𝑖𝑗
(2)

 đóng góp cho năng lượng riêng thông 

qua tổng <i,j>. Từ đó, chúng ta thấy 𝑖𝑗
(2)

 có bậc cỡ 1 √𝑑⁄  ngoại trừ i=j. Từ giản đồ 

Feynman trong Hình 1.8 chúng ta có 03 đường tương ứng với 𝐺𝑖𝑗
0 , từ đó chúng đóng 
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góp 1 𝑑3 2⁄⁄ . Mặt khác, chúng ta có tổng theo j(i) cho đóng góp d lần. Vì vậy, khi 

𝑑 → ∞ chỉ có giản đồ kiểu như giản đồ (b) hình cánh hoa cho đóng góp khác 0. Tất 

cả các giản đồ kiểu khác cánh hoa cho đóng góp bằng 0 khi 𝑑 → ∞.  Tóm lại, đặc 

tính này đúng cho mọi bậc nhiễu loạn, do đó ở giới hạn 𝑑 → ∞ năng lượng riêng 

làm hàm định xứ trong không gian, chúng ta có: 

Σ𝑖𝑗,𝜎(𝜔) ≡ Σ𝑖𝑖,𝜎(𝜔)𝛿𝑖𝑗 . 

      (1.67) 

Khai triển Fourier công thức (1.67) chúng ta thu được: 

Σ𝜎(𝐤, 𝜔) ≡ Σ𝜎(𝜔). 

      (1.68) 

Vì vậy ở giới hạn 𝑑 → ∞ chúng ta có thể thay thế mạng tương tác ban đầu 

bằng mô hình hiệu dụng của một nút gắn với một môi trường tự hợp tạo bởi động 

lực của tất các các nút khác trong mạng. Mô tả bài toán một nút trong môi trường tự 

hợp có thể miêu tả bằng động lực học tại một nút trong phạm vi tác động của tác 

dụng trong thời gian ảo lên các bậc tự do của fermion, được diễn tả bởi công thức 

sau 

† 1

eff 0 0 0 0 0

0 0 0

S d d ' c ( ) ( ')c ( ') U d n ( )n ( )

  

−

   


= −     −   +     G
 (1.69) 

trong đó 
1

0 ( ')−  − G  đóng vai trò là trường hiệu dụng Weiss. Ý nghĩa vật lý của 

trường hiệu dụng là ở chỗ nó như biên độ hiệu dụng đối với fermion được tạo ra 

trên nút đang xem xét ở thời điểm  (từ môi trường hiệu dụng bên ngoài). Khác với 

trường hợp cổ điển, hàm Weiss suy rộng là một hàm phụ thuộc thời gian thay cho 

một số trong trường trung bình cổ điển. Như vậy lý thuyết trường trung bình động 

diễn tả ở đây đã bỏ qua thăng giáng không gian nhưng lại tính tới một cách đầy đủ 

các thăng giáng định xứ tạm thời. 
1

0 ( )− G  đóng vai trò hàm Green không tương tác 

cho tác dụng Seff, nhưng cần phân biệt nó với hàm Green cục bộ không tương tác 

của mô hình mạng tinh thể ban đầu. 

Để khép kín các hệ phương trình, chúng ta cần bổ sung vào phương trình 

(1.69) biểu thức liên hệ 
1

0 ( )− G  với các đại lượng định xứ có thể tính được từ bản 

thân hàm tác động Seff. Điều kiện để xác định hàm 
1

0 ( )− G  chính là hàm Green thu 
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được trong mô hình hiệu dụng một nút (1.69) trùng với hàm Green cục bộ tại một 

nút mạng ban đầu 

G(𝑖𝜔𝑛) ≡
1

𝑁
∑G(𝐤, iω)

𝐤

= ∫ 𝑑휀𝜌(휀)G(ε, iω).

∞

−∞

 

  (1.70) 

Năng lượng riêng của hàm Green (1.70) được xác định thông qua phương 

trình Dyson 

( ) ( )1 1

n 0 n niω (iω ) G iω− − −=G
 (1.71) 

Hệ phương trình tự hợp trong lý thuyết trường trung bình động thông thường  

được giải bằng phương pháp lặp. Chúng ta xuất phát từ một năng lượng riêng ban 

đầu. Hàm năng lượng riêng này có thể lựa chọn bất kỳ, nhưng để quá trình tự hợp 

nhanh hơn, đỡ mất thời gian tính toán hơn, chúng ta có thể xuất phát từ năng lượng 

riêng ở vùng nhiệt độ cao, hay ở vùng tương quan điện tử yếu hay ở vùng tương 

quan điện tử mạnh tùy theo từng vấn đề nghiên cứu. Sau đó tính hàm Green toàn 

phần theo phương trình (1.70) cũng như hàm Green tại một nút mạng. Sau đó sử 

dụng phương trình Dyson (1.71) tính hàm Green hiệu dụng. Biết được hàm Green 

hiệu dụng chúng ta giải bài toán một nút với hàm tác động (1.69) và thu được hàm 

Green tại nút mạng đó. Sau đó sử dụng tiếp phương trình Dyson tìm lại năng lượng 

riêng. Quá trình này cứ tiếp tục như vậy cho đến khi thu được nghiệm hội tụ. Quá 

trình hội tụ nghiệm của phương pháp lặp trong giải hệ phương trình tự hợp của 

DMFT có thể gặp phải vòng lặp tròn, và như vậy có thể không thu được nghiệm. 

Hiện tượng vòng lặp tròn như vậy có thể khắc phục bằng cách lấy tổ hợp tuyến tính 

các nghiệm ở các vòng lặp trước làm nghiệm khởi đầu cho vòng lặp sau, ví dụ như 

𝐺(𝑖+1) = 𝛼𝐺(𝑖) + (1 − 𝛼)𝐺(𝑖−1), 

trong đó 𝐺(𝑖)là kết quả thu được ở vòng lặp thứ 𝑖 [48]. 

Điểm mấu chốt để giải hệ phương trình khép kín tự hợp lý thuyết trường 

trung bình động là giải bài toán một nút. Về cơ bản bài toán một nút tương đương 

với bài toán một tạp ở trong một bể dẫn, có thể thể hiện qua mô hình Anderson hay 

mô hình Hubbard với phần hàm Green trần của fermion là hàm Green thể hiện 

trường hiệu dụng [48-50]. Do vậy những phương pháp giải mô hình Anderson hay 

mô hình Hubbard hiệu dụng đều có thể áp dụng để giải bài toán một tạp này trong 
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chuỗi phương trình của lý thuyết trường trung bình động. Có nhiều phương pháp 

khác nhau để giài bài toán một nút hiệu dụng, cả mô phỏng lẫn gần đúng như 

phương pháp Monte Carlo lượng tử, phương pháp chéo hóa chính xác, phương pháp 

nhóm tái chuẩn hóa số, phương pháp nhiễu loạn lặp, phương pháp hạt cầm tù... [48-

50] 

Trong một số mô hình, như mô hình Falicov – Kimball hay mô hình trao đổi 

kép, bài toán hiệu dụng 1 tạp có thể giải chính xác bằng giải tích. Nhờ vậy quá trình 

giải số hệ phương trình của lý thuyết trường trung bình động đơn giản đi rất nhiều 

[48]. 

Lý thuyết trường trung bình động có nhiều ứng dụng rất thành công trong 

nghiên cứu hệ tương quan điện tử [48-50]. Một trong những thành công nổi bật của 

lý thuyết trường trung bình động là nghiên cứu chuyển pha kim loại – điện môi 

Mott. Kết quả của nghiên cứu này có thể thấy sơ lược trên hình 1.9, thể hiện hàm 

mật độ trạng thái của electron trong mô hình Hubbard. Khi tương tác Coulomb U 

tăng, chúng ta thấy hàm mật độ trạng thái phát triển một đỉnh nằm giữa hai dải năng 

lượng con Hubbard. Đỉnh đó thể hiện trạng thái chuẩn hạt của kim loại. Tại giá trị 

xác định của U, đỉnh chuẩn hạt kim loại đó biến mất, và trạng thái của hệ trở thành 

điện môi. Thực nghiệm đã quan sát sự biến mất của đỉnh chuẩn hạt tại chuyển pha 

điện môi Mott [85]. Như vậy, sử dụng phương pháp lý thuyết trường trường trung 

bình động cho mô hình Hubbard cho kết quả phù hợp với thực nghiệm khi nghiên 

cứu sự chuyển pha kim loại điện môi Mott, điều mà lý thuyết trường trung bình tĩnh 

không thể hiện được. Tuy nhiên, lý thuyết trường trung bình động đã loại bỏ tương 

quan phi cục bộ và nó chỉ chính xác khi số chiều không gian là vô hạn. Khi số chiều 

không gian là hữu hạn lý thuyết trường trung bình động chỉ là gần đúng.   
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Hình 1.9. Mật độ trạng thái của mô hình Hubbard tại T = 0 [84] 

1.10. Kết luận phần II 

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. 
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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]. 

2.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu 

Như chúng ta đã thấy ở chương 1, dự đoán lí thuyết và khám phá thực 

nghiệm về điện môi tô pô đã thu hút rất nhiều quan tâm nghiên cứu trong vật lí các 

chất cô đặc. Các pha tô pô nằm ngoài lý thuyết phân loại vùng Landau và chúng 

được đặc trưng bởi bất biến tô pô không tầm thường. Chất điện môi tô pô có khe 

năng lượng ở khối nhưng có trạng thái biên không khe khiến cho biên chất điện môi 

tô pô có khả năng dẫn điện. 

Trước khi khám phá ra điện môi tô pô, các trạng thái Hall lượng tử đã được 

biết là pha tô pô. Chúng thể hiện độ dẫn Hall được lượng tử hóa. Tuy vậy, các trạng 

thái Hall lượng tử không có đối xứng nghịch đảo thời gian cũng như đối xứng tịnh 

tiến mạng, như chất điện môi tô pô Z2. Hơn nữa, các trạng thái Hall lượng tử cần từ 

trường ngoài tạo ra các mức năng lượng Landau. Năm 1988, Haldane đề xuất một 

mô hình lý thuyết có mạng tinh thể và cũng cho một độ dẫn Hall lượng tử nguyên 

mà không có mặt từ trường ngoài trên toàn mạng cũng như mức năng lượng Landau 

[77]. Người ta nhận thấy rằng độ dẫn Hall lượng tử nguyên đó thực chất chỉ là bất 

biến tô pô Chern [8]. Các trạng thái tô pô như vậy thường được gọi là điện môi 

Chern. Mô hình do Haldane đề xuất là mô hình lý thuyết thuần túy, do vậy, có 

những đề xuất để hiện thực hóa pha tô pô Chern theo ý tưởng của Haldane, bao gồm 

đề xuất mô phỏng lượng tử mô hình Haldane qua mạng quang học của các nguyên 

tử cực lạnh [90-92]. Gần đây, mô phỏng lượng tử mô hình Haldane đã được tiến 

hành thành công [79].  

Lí thuyết về điện môi tô pô Z2 và điện môi tô pô Chern dựa trên lí thuyết dải 

năng lượng, trong đó tương quan điện tử được bỏ qua. Do vậy, hiệu ứng tương quan 
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điện tử trong pha tô pô thu hút rất nhiều sự quan tâm nghiên cứu. Chúng ta có thể 

mong đợi rằng tương quan điện tử yếu không làm thay đổi tính chất tô pô của điện 

môi tô pô [34]. Tuy nhiên, tương quan điện tử mạnh có thể tạo ra sự thay đổi về bản 

chất các tính chất của chúng. Hầu hết các nghiên cứu tập trung nghiên cứu hiệu ứng 

tương quan trong điện môi tô pô Z2. Tương quan điện tử có thể làm chuyển pha điện 

môi tô pô sang pha điện môi Mott hay Slater. Chuyển pha Slater xuất hiện cùng với 

trật tự tầm xa, trong khi đó chuyển pha Mott, không có phá vỡ đối xứng tự phát 

[93]. Trên thực tế, khi tương tác Coulomb cục bộ được đưa vào trong mô hình 

Kane-Mele của điện môi tô pô Z2 [17], nó có thể chuyển trạng thái điện môi tô pô 

sang trạng thái sóng mật độ spin, ở đó đối xứng nghịch đảo thời gian bị phá vỡ [94-

98]. Phụ thuộc vào các thông số mô hình, chuyển pha như thế có thể trải qua pha 

spin lỏng [94-98]. Tuy nhiên, đến nay vẫn còn có những bất đồng về sự tồn tại của 

trạng thái spin lỏng [34].  

Trái với điện môi tô pô Z2, hiệu ứng tương quan điện tử trong điện môi 

Chern ít được quan tâm chú ý. Có thể nói, nghiên cứu của chúng tôi là một trong 

những nghiên cứu tiên phong về hiệu ứng tương quan điện tử trong điện môi tô pô 

Chern. Ban đầu, mô hình Haldane mô tả điện môi tô pô Chern là mô hình fermion 

không spin. Hầu hết các nghiên cứu đã đưa tương tác Coulomb lân cận gần nhất phi 

cục bộ vào mô hình Haldane và khảo sát ảnh hưởng của chúng đến các tính chất tô 

pô [99,100]. Tương tác lân cận gần nhất chuyển hệ sang pha điện môi trật tự điện 

tích. Pha trật tự điện tích có tô pô tầm thường và sự chuyển pha là bậc một [99,100]. 

Trong khi đối xứng nghịch đảo thời gian bị phá vỡ trong cả pha điện môi tô pô 

Chern và pha trật tự điện tích, đối xứng nghịch đảo không gian được bảo toàn trong 

pha điện môi tô pô Chern bị mất đi trong pha trật tự điện tích. Tình huống này 

tương tự như sự chuyển pha Slater trong điện môi tô pô Z2, khi sự chuyển pha đi 

kèm theo với sự phá vỡ đối xứng tự phát. Tuy nhiên, vẫn không rõ điều gì sẽ xảy ra 

với chuyển pha Mott khi không có bất cứ sự phá vỡ đối xứng nào trong điện môi tô 

pô được diễn ra.  

Vì vậy, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của tương quan điện tử trong điện 

môi tô pô Chern, được mô tả bằng mô hình Haldane. Trái với nghiên cứu trước đây 

[99-101], chúng tôi kết hợp tương tác Coulomb cục bộ vào mô hình Haldane. 

Tương tác cục bộ này là tương tác Coulomb tầm ngắn giữa các fermion linh động 



46 

 

và fermion không spin định xứ tại các nút mạng tinh thể được đưa vào trong mô 

hình. Đó chính là loại tương tác cục bộ trong mô hình Falicov-Kimball [102]. Mô 

hình Haldane với tương tác Falicov-Kimball cũng có thể được xem như là một 

phiên bản bất đối xứng của mô hình Kane-Mele-Hubbard, khi các điện tử có thành 

phần spin cố định bị đóng băng không di chuyển trong mạng tinh thể. Đối xứng 

nghịch đảo thời gian vốn được bảo toàn trong mô hình Kane-Mele-Hubbard nhưng 

bị phá vỡ trong mô hình Haldane-Falicov-Kimball. Chúng ta biết rằng mô hình 

Falicov-Kimball mô tả tốt sự chuyển pha do tương quan điện tử có và không có sự 

phá vỡ đối xứng nghịch đảo không gian [102-105]. Chúng ta có thể kỳ vọng rằng 

với tương tác Coulomb cục bộ, mô hình chúng tôi đề xuất phù hợp cho nghiên cứu 

về chuyển pha tô pô do tương quan điện tử có và không có sự phá vỡ đối xứng 

nghịch đảo không gian trong điện môi Chern. Chúng tôi sử dụng lý thuyết trường 

trung bình động để nghiên cứu chuyển pha. Phương pháp này đã được trình bày 

trong chương 1. Lý thuyết trường trung bình động được sử dụng rộng rãi và rất 

thành công trong nghiên cứu tương quan điện tử [47,48]. Trên thực tế, mô hình 

Falicov-Kimball được nghiên cứu rất nhiều bằng lý thuyết trường trung bình động 

[106-109]. 

Mặc dù có thể xem như là một phiên bản giản lược của mô hình Hubbard, 

mô hình Falicov-Kimball có nhiều ưu điểm trong nghiên cứu vấn đề về tương quan 

điện tử. Mô hình Falicov-Kimball khiến bài toán hiệu dụng một tạp trong lý thuyết 

trường trung bình động trở nên đơn giản và có thể giải giải tích chính xác. Ưu điểm 

này làm cho thời gian tính toán giải số hệ phương trình trong lý thuyết trường trung 

bình động giảm đi đáng kể. Ưu điểm khác của mô hình Falicov-Kimball là nó có 

giản đồ rất phong phú, có khả năng mô tả các hiện tượng vật lý khác nhau, đặc biệt 

là các pha kỳ lạ rất được quan tâm nghiên cứu.  

2.2. 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 
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cục bộ giữa các fermion linh động và fermion định xứ. Mô hình tổng thể được mô 

tả bằng Hamiltonian sau: 

𝐻 = −𝑡∑𝑐𝑖
†𝑐𝑗

⟨𝑖,𝑗⟩

+ 𝑖𝑡2 ∑ 𝑣𝑖𝑗𝑐𝑖
†𝑐𝑗

⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩

+𝐻. 𝑐. +𝐸𝑓∑𝑓𝑖
†𝑓𝑖

𝑖

+ 𝑈∑𝑐𝑖
†𝑐𝑖𝑓𝑖

†𝑓𝑖
𝑖

, 

 (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. 𝑣ij = ±1 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. Khi 𝑈 = 0, Hamiltonian trong biểu thức (2.1) mô tả mô hình 

Haldane với pha Peierls =/2 [78]. Ở Chương 1, chúng ta đã thấy trạng thái cơ bản 

có tính chất tô pô với bất biến tô pô, số Chern 𝐶 = ±1 phụ thuộc vào dấu của t2 

[77]. Khi 𝑡2 = 0, Hamiltonian trong biểu thức (2.1) là mô hình Falicov-Kimball 

thông thường trong một mạng tinh thể lưỡng phân [102]. Chúng ta biết rằng mô 

hình Falicov-Kimball trong mạng lưỡng phân cho thấy có chuyển pha kim loại – 

điện môi đối với các trạng thái đồng nhất, khi đối xứng nghịch đảo không gian 

không bị phá vỡ [102-109]. Trong giới hạn khác, khi 𝑡 = 0, mô hình đề xuất tương 

đương với hai mạng tam giác độc lập của mô hình Falicov-Kimball. Mạng tam giác 

có tính chất vấp (frustration) hình học, do đó trật tự điện tích thông thường như 

trong mạng tinh thể vuông không xảy ra ở nhiệt độ thấp [110-113]. Thay vào đó, 

pha liên kết được tạo thành [110-113]. Tuy nhiên, chúng ta có thể cho rằng nhảy nút 

lân cận gần thứ hai t2 luôn luôn nhỏ hơn nhảy nút lân cận gần nhất t và đối với các 

giá trị nhỏ của t2, phá vỡ mạng con đơn lẻ không làm phá vỡ cấu trúc lưỡng phân 

của toàn bộ mạng tổ ong. Do vậy, chúng tôi chỉ xét trường hợp 𝑡2 < 𝑡. Mô hình 

được đưa ra trong biểu thức (2.1) cũng có thể được xem như là một phiên bản bất 

đối xứng của mô hình Kane-Mele-Hubbard [34], khi các electron với thành phần 

spin cố định bị đóng băng không di chuyển trong mạng. Tính bất đối xứng như vậy 

có thể xảy ra như là hệ quả của sự mất cân bằng khối lượng của hai thành phần spin. 

Các electron với thành phần spin cố định cực kì nặng và trở nên khó linh động và 

định xứ.  
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2.3. Áp dụng lý thuyết trường trung bình động 

Chúng tôi sử dụng lý thuyết trường trung bình động để khảo sát sự chuyển 

pha do tương quan điện tử trong mô hình được đề xuất ở biểu thức (2.1). Trong lý 

thuyết trường trung bình động, năng lượng riêng chỉ phụ thuộc vào tần số. Lý thuyết 

trường trung bình động trở nên chính xác khi số chiều không gian là vô hạn. Tuy 

nhiên, trong hệ hai chiều, lý thuyết trường trung bình động là một gần đúng. Gần 

đúng này bỏ qua tương quan phi cục bộ, nhưng vẫn giữ được tương quan động lực 

học cục bộ. Bởi vì mạng tổ ong là mạng lưỡng phân, để thuận tiện cho nghiên cứu, 

chúng tôi chia mạng thành hai mạng con cài vào nhau, A và B giống như lý thuyết 

trường trung bình động cho mô hình Falicov – Kimball trong mạng siêu lập phương 

[106-109]. Trong không gian động lượng, phần linh động của Hamiltonian trong 

biểu thức (2.1) được viết thành một ma trận 2  2 trong không gian của hai mạng 

con. 

ℎ̂0(𝐤) = (
𝑡2𝑓2(𝐤) −𝑡𝑓1(𝐤)

−𝑡𝑓1
∗(𝐤) −𝑡2𝑓2(𝐤)

) , 

 (2.2) 

trong đó 

𝑓1(𝐤) = 𝑒
𝑖
1
2𝑘𝑥cos(

√3

2
𝑘𝑦) + 𝑒

−𝑖𝑘𝑥 , 

𝑓2(𝐤) = 2 sin (
3

2
𝑘𝑥 +

√3

2
𝑘𝑦) − 2 sin (

3

2
𝑘𝑥 −

√3

2
𝑘𝑦) − 2 sin(√3𝑘𝑦). 

Trong lý thuyết trường trung bình động, hàm Green của fermion linh động có 

thể được viết thông qua phương trình Dyson 

�̂�(𝐤, 𝑧) = [𝑧 + 𝜇 − ℎ̂0(𝐤) − ̂(𝑧)]
−1
, 

 (2.3) 

trong đó  là thế hóa và 

̂(𝑧) = (
𝐴(𝑧) 0

0 𝐵(𝑧)
), 

là năng lượng riêng. Ở đây các phần tử không chéo của năng lượng riêng triệt tiêu 

do lý thuyết trường trung bình động loại bỏ tương quan phi cục bộ giữa mạng con A 

và B. Năng lượng riêng được xác định từ một nút hiệu dụng trong một trường trung 

bình hiệu dụng mà thể hiện tương tác của tất cả các nút giữa chúng với nhau và với 

nút đã chọn. Hàm tác động của nút hiệu dụng có dạng 
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( ) ( ) ( ) ( )† 1 † † †

fS d d 'c ' c ' E f f Uc c f f−

         =    −   + − + G
  (2.4) 

trong đó 𝛼 = 𝐴, 𝐵 là chỉ số mạng con,
 

( ) G  là hàm Green biểu diễn trường trung 

bình hiệu dụng. Chúng ta có thể viết lại ( ) ( )1 z z z−

 = +  − G    trong đó 𝜆𝛼(𝑧) 

có thể xem là trường trung bình Weiss động lực.  Năng lượng riêng của nút hiệu 

dụng thỏa mãn phương trình Dyson 

𝐺𝛼
−1(𝑧) = 𝑧 + 𝜇 − 𝜆𝛼(𝑧) − 𝛼(𝑧). 

 (2.5) 

Điều kiện tự hợp yêu cầu hàm Green thu được từ bài toán một nút hiệu dụng 

và hàm Green của mạng là đồng nhất, có nghĩa là 

𝐺𝛼(𝑧) =
1

𝑁
∑�̂�𝛼𝛼(𝐤, 𝑧)

𝐤

, 

 (2.6) 

trong đó N là số nút mạng con. 

Hàm tác động hiệu dụng trong biểu thức (2.4) có thể giải được bằng giải tích, 

bởi vì 𝑓†𝑓 là một số lượng tử chuẩn. Chúng ta thu được tổng thống kê của bài toán 

hiệu dụng một nút 

𝑍𝛼 = 𝑇𝑟𝑓∫𝐷[𝑐
†, 𝑐]𝑒−𝑆𝛼[𝑐

†,𝑐,𝑓†,𝑓] =2𝑒𝑥𝑝∑ln
𝑖𝜔𝑛 + 𝜇 − 𝜆𝛼𝑖𝜔𝑛

𝑖𝜔𝑛
𝑛

 

+𝑒−𝛽(𝐸𝑓−𝜇) × 2𝑒𝑥𝑝∑ln
𝑖𝜔𝑛 + 𝜇 − 𝜆𝛼𝑖𝜔𝑛 − 𝑈

𝑖𝜔𝑛
𝑛

, 

 (2.7) 

trong đó 𝜔𝑛 = (2𝑛 + 1)𝜋𝑇 là tần số Matsubara. Từ tổng thống kê trong biểu thức 

(2.7) chúng ta thu được hàm Green cục bộ 

𝐺𝛼(𝑧) =
1 − 𝑛𝑓𝛼

𝑧 + 𝜇 − 𝜆𝛼(𝑧)
+

𝑛𝑓𝛼
𝑧 + 𝜇 − 𝜆𝛼(𝑧) − 𝑈

, 

 

(2.8) 

trong đó 

𝑛𝑓𝛼 =
1

1 + 𝑒𝑥𝑝[𝛽(�̃�𝑓𝛼 − 𝜇)]
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�̃�𝑓𝛼 = 𝐸𝑓 + 𝑇∑ln
𝑖𝜔𝑛 + 𝜇 − 𝜆𝛼𝑖𝜔𝑛

𝑖𝜔𝑛 + μ − 𝜆𝛼𝑖𝜔𝑛 − 𝑈
𝑛

 (2.9) 

Chúng ta có thể thấy nfα chính xác là giá trị trung bình số các fermion định 

xứ trong mạng con α. Khi 𝑛𝑓𝐴 = 𝑛𝑓𝐵, hai mạng con là tương đương và đối xứng 

nghịch đảo không gian được bảo toàn. Từ công thức (2.9) chúng ta có thể thấy rằng 

ở nhiệt độ không độ tuyệt đối, nfα chỉ có thể nhận một trong ba giá trị: 0, 1/2 và 1. 

Đối với trường hợp lấp đầy một nửa, có hai khả năng không tương đương có thể xảy 

ra: (𝑖) 𝑛𝑓𝐴 = 𝑛𝑓𝐵 =
1

2
; (𝑖𝑖) 𝑛𝑓𝐴 = 1, 𝑛𝑓𝐵 = 0 (hoặc 𝑛𝑓𝐴 = 0, 𝑛𝑓𝐵 = 1). Trong 

trường hợp đầu, mức năng lượng tái chuẩn hóa �̃�𝑓𝛼 của fermion định xứ bị ghim ở 

mức năng lượng Fermi (�̃�𝑓𝛼 = ) [114], trong khi đó trong trường hợp thứ hai, nó 

thấp hơn (�̃�𝑓𝛼 < ) hoặc cao hơn mức năng lượng Fermi (�̃�𝑓𝛼 > ). Chúng tôi giải 

số hệ phương trình tự hợp của lý thuyết trường trung bình động trong cả hai tần số 

thực và ảo bằng phương pháp lặp. Ở nhiệt độ không tuyệt đối, tần số ảo được hiểu 

là tần số Matsubara với nhiệt độ tương đương là độ gián đoạn của tần số liên tục. 

2.4. Kết quả tính số 

Để xác định pha điện môi hay kim loại, chúng tôi khảo sát đặc tính của hàm 

mật độ trạng thái quanh mức năng lượng Fermi. Nếu mật độ trạng thái () quanh 

mức năng lượng Fermi (=0) triệt tiêu thì pha thu được là điện môi. Nếu mật độ 

trạng thái hữu hạn tại mức năng lượng Fermi thì pha thu được là kim loại. 

Pha điện môi có thể là pha điện môi dải năng lượng, pha điện môi Mott, pha 

điện môi Slater. Pha điện môi dải năng lượng là pha điện môi mà khối lượng hiệu 

dụng của hạt tải hữu hạn. Pha điện môi Mott là pha điện môi mà khối lượng hiệu 

dụng của hạt tải trở lên lớn vô cùng theo cơ chế Brinkman-Rice cho pha điện môi 

Mott. Khối lượng hiệu dụng của hạt tải tỷ lệ nghịch với hệ số tái chuẩn hóa. Do vậy, 

nếu hệ số tái chuẩn hóa hữu hạn, pha thu được là pha điện môi dải năng lượng, còn 

nếu hệ số tái chuẩn hóa triệt tiêu, pha thu được là pha điện môi Mott. Pha điện môi 

Slatter là pha điện môi đi kèm với phá vỡ đối xứng tự phát. Các pha điện môi trật tự 

điện tích, phản sắt từ hay sắt từ là các ví dụ về pha điện môi Slater. Pha điện môi có 

tính chất tô pô không tầm thường khi số Chern là một số nguyên khác 0. Do vậy, để 

xác định tính chất tô pô của pha điện môi, chúng tôi sẽ tính số Chern. Như nhận xét 

ở mục trước, mô hình đề xuất tại trường hợp lấp đầy một nửa cho hai loại nghiệm 
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không tầm thường không tương đương nhau. Chúng ta sẽ nghiên cứu từng trường 

hợp một. 

2.4.1. Chuyển pha Mott 

Chúng ta xét trường hợp lấp đầy một nửa. Đó là trường hợp thế hóa học 𝜇 =

𝑈 2⁄ . Khi 𝑛𝑓𝐴 = 𝑛𝑓𝐵 = 1 2⁄  chuyển pha Mott sẽ xảy ra. Trong hình 2.1, chúng tôi 

trình bày mật độ trạng thái (DOS) của fermion linh động 

𝜌(𝜔) = −
1

𝜋
Im𝐺𝛼(𝜔 + 𝑖0

+) , 

đối với các giá trị của U khác nhau.  

 

 

Hình 2.1. Mật độ trạng thái của fermion linh động đối với các giá trị khác 

nhau của U (𝑡 = 1, 𝑡2 = 0,5) 

Hình 2.1 cho thấy với khi U tăng, mật độ trạng thái đầu tiên thể hiện một khe 

năng lượng, sau đó khe đó đóng lại và cuối cùng nó mở ra trở lại. Tính chất này cho 

thấy có sự chuyển pha từ pha điện môi sang pha kim loại và sau đó lại sang pha 

điện môi. Bởi vì khi 𝑈 = 0, hệ là điện môi Chern, và miền các giá trị nhỏ của U liên 

kết đoạn nhiệt với 𝑈 = 0, chúng ta có thể cho rằng pha điện môi đầu tiên là điện 

môi tô pô Chern. Trong miền giá trị này, DOS cho thấy rõ ràng hai dải năng lượng 

con phân biệt. Sự tách biệt dải năng lượng con tăng lên theo giá trị của U. Tuy 

nhiên, khe năng lượng thực tế, nơi DOS triệt tiêu, giảm theo U tăng. Trong khi, 

tương quan điện tử cố gắng tách hai dải năng lượng con, chúng thực sự làm giảm 

khe năng lượng của điện môi tô pô Chern. Ở giá trị tới hạn Uc1, khe đóng lại, và hệ 

trở thành kim loại. Chúng tôi xác nhận tô pô của pha điện môi đầu tiên bằng cách 
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tính toán trực tiếp số Chern. Trong trường hợp tương tác, số Chern C có thể được 

tính thông qua hàm Green ở tần số không [115-117]: 

𝐶 =
1

2𝜋
∫𝑑2𝑘𝐹𝑥𝑦, (2.10) 

trong đó 𝐹𝑖𝑗 = 𝜕𝑖𝐴𝑗 − 𝜕𝑗𝐴𝑖, 𝐴𝑖 = −𝑖 ∑ ⟨𝐤𝜈|𝜕𝑘𝑖|𝐤𝜈⟩
′
𝜈  và tổng được lấy trên tất cả các 

trạng thái riêng trực giao chuẩn hóa |k𝜈⟩ của ma trận �̂�−1(𝐤, 𝑖0) với các trị riêng 

dương. Trong tính số, chúng tôi sử dụng phương pháp gián đoạn hóa vùng Brillouin 

để tính toán số Chern một cách hiệu quả trong công thức (2.10) [118]. Đặc biệt, 

chúng tôi sử dụng mạng lưới 128  128 điểm đối với ô nguyên tố của mạng đảo. 

Kết quả, chúng tôi thu được 𝐶 = 1 khi 𝑈 < 𝑈𝑐1. Như vậy, chuyển pha điện môi – 

kim loại đầu tiên là chuyển pha tô pô. Khe đóng lại tại cùng một điểm nơi số Chern 

không còn là số nguyên nữa. Pha kim loại, nơi DOS hữu hạn quanh mức năng 

lượng Fermi, xảy ra khi U chạy từ Uc1 tới Uc2. Tại giá trị Uc2 khe năng lượng mở lại. 

Mặc dù khe năng lượng thực tế đã đóng trong pha kim loại, DOS rõ ràng cho thấy 

đó là một khe năng lượng giả vì có một khe hẹp tồn tại xung quanh 𝜔 = 0. Pha điện 

môi cuối cùng xảy ra đối với tương quan mạnh 𝑈 > 𝑈𝑐2, và tất nhiên đó là pha điện 

môi Mott. Chúng ta cũng có thể phân biệt các pha bằng việc xét tính chất của năng 

lượng riêng ở các tần số thấp. Hình 2.2 trình bày phần ảo của năng lượng riêng 

Im(𝑖) đối với các giá trị khác nhau của U.  

 

Hình 2.2. Phần ảo của năng lượng riêng Im(𝑖)  đối với các giá trị khác 

nhau của U (𝑡 = 1, 𝑡2 = 0,1) 

Trong pha điện môi Chern, phần ảo của năng lượng riêng triệt tiêu, 

Im(𝑖0)  = 0, mà dẫn đến DOS cũng triệt tiêu ở 𝜔 = 0. Trong pha kim loại, 
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Im(𝑖0) hữu hạn. Nó cho thấy rằng pha kim loại không phải là chất lỏng Fermi. Độ 

dốc của Im(𝑖)  khi 𝜔 → 0 đồng nhất với độ dốc của Re(+ 𝑖0+) khi 𝜔 → 0. 

Do đó chúng ta có thể sử dụng độ dốc của Im(𝑖)  khi 𝜔 → 0 để xác định hệ số tái 

chuẩn hóa.  

𝑍 = [1 −
𝜕Re(+ 𝑖0+)

𝜕𝜔
]
𝜔=0

−1

 (2.11) 

Trong hình 2.3, chúng tôi trình bày giá trị tuyệt đối của hệ số tái chuẩn hóa 

|𝑍| như một hàm số của U. Nó cho thấy rằng trong pha kim loại, hệ số tái chuẩn hóa 

phân kì khi  
𝜕Im(𝑖)

𝜕𝜔
= 1 tại 𝜔 → 0.  

 

Hình 2.3. Giá trị tuyệt đối của hệ số tái chuẩn hóa |𝑍| là hàm của U (𝑡 = 1; 𝑡2 = 0,1) 

Ngoài điểm phân kì, |𝑍| giảm và triệt tiêu ở cả Uc1 và Uc2. Tuy nhiên, khi 

𝑈 < 𝑈𝑐1, hệ số tái chuẩn hóa vẫn hữu hạn. Điều này cho thấy rằng pha điện môi 

Chern vẫn là điện môi dải năng lượng như trong trường hợp không tương tác. Hình 

2.3 cho thấy hệ số tái chuẩn hóa luôn triệt tiêu khi 𝑈 > 𝑈𝑐2. Theo cơ chế Brinkman-

Rice, điều đó thể hiện chuyển pha Mott [119]. Đặc điểm lõm xuống của mật độ 

trạng thái xung quanh mức năng lượng Fermi trong pha kim loại là do tính chất đặc 

biệt của mạng tổ ong. Khi 𝑡2 = 0 và 𝑈 = 0, ở các góc của vùng Brillouin, các 

electron trở thành fermion Weyl với hệ thức tán sắc tuyến tính 휀𝑘 = 𝑣𝑘, dẫn đến 

mật độ trạng thái triệt tiêu tuyến tính khi =0 [78]. Với thông số nhảy nút t2 hữu 

hạn, các fermion nhận được khối lượng hữu hạn ở các góc của vùng Brillouin thứ 

nhất. Chúng cũng có thời gian sống hữu hạn khi tương quan điện tử có tác dụng. 

Như vậy, tương quan điện tử tái chuẩn hóa cả khối lượng lẫn vận tốc của fermion 
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tại các góc của vùng Brillouin thứ nhất thông qua hệ số tái chuẩn hóa Z. Do đó, 

DOS cho thấy sự lõm xuống xung quanh mức Fermi, nhưng giá trị của nó luôn luôn 

hữu hạn. Trong pha điện môi Mott, phần ảo của năng lượng riêng Im(𝑖) phân kì 

như 1 𝜔⁄ . Do sự phân kì này, chúng ta không thể sử dụng công thức (2.10) để tính 

số Chern trong pha điện môi Mott. Tuy nhiên, do tính chất định xứ của năng lượng 

riêng, số Chern có thể được xác định thông qua số vòng quấn miền tần số (FDWN) 

[120], có nghĩa là số Chern trong pha điện môi Mott bằng: 

𝐶 = 𝛾𝐶𝑜,  𝐶𝑜 = ∫
𝑑2𝑘

4𝜋
휀𝑎𝑏𝑐ℎ̄𝑘

𝑎𝜕𝑘𝑥ℎ̄𝑘
𝑏𝜕𝑘𝑦ℎ̄𝑘

𝑐 , (2.12) 

trong đó abc là tensor phản đối xứng toàn phần, ℎ̄𝑘
𝑎 là ba thành phần chuẩn hóa của 

Hamiltonian không tương tác trong cơ sở không gian do các ma trận Pauli tạo ra, có 

nghĩa là ℎ̂𝑜(𝑘) = ∑ ℎ𝑘
𝑎𝜎𝑎𝑎  và a là các ma trận Pauli,  

ℎ̄𝑘
𝑎 =

ℎ𝑘
𝑎

|ℎ𝑘|
, |ℎ𝑘|

2 =∑ |ℎ𝑘
𝑎|2

𝑎
, 

 cũng gọi là số vòng quấn miền tần số. Nó mô tả số vòng quấn của hàm Green 

nguyên tử  

𝐺𝑎𝑡
−1(𝑖𝜔) = 𝑖𝜔 + 𝜇 − (𝑖𝜔), 

trên mặt phẳng phức. Co thực chất là số Chern của Hamiltonian không tương tác 

[115]. Khi năng lượng riêng chỉ phụ thuộc vào tần số, tất cả ảnh hưởng của tương 

quan điện tử lên số Chern được mã hóa trong số vòng quấn miền tần số . Chúng ta 

chú ý rằng trong pha điện môi Chern, Im𝐺𝑎𝑡
−1 (𝑖𝜔) cắt trục  một lần, trong khi đó 

ở pha điện môi Mott, nó không bao giờ cắt, kết quả dẫn đến 𝛾 = 1 trong pha điện 

môi Chern và 𝛾 = 0 trong điện môi Mott [120]. Do đó, điện môi Mott tầm thường 

về mặt tô pô. Chú ý rằng tính chất Im(𝑖𝜔)~1 𝜔⁄  đối với tần số nhỏ trong pha điện 

môi Mott chỉ là trường hợp đặc biệt của hệ có không gian vô hạn chiều [121]. Đối 

với hệ có không gian hữu hạn chiều, lý thuyết trường trung bình động chỉ là một 

gần đúng và nó làm mất tương quan phi cục bộ. Những tương quan phi cục bộ làm 

giảm tính kì dị của năng lượng riêng ở tần số nhỏ. Tuy vậy, tương quan phi cục bộ 

cũng làm giảm giá trị của Uc1 và Uc2, nhưng pha kim loại luôn luôn tồn tại giữa hai 

pha điện môi. Chú ý rằng gần đúng trường trung bình Hartree – Fock không thể mô 

tả chuyển pha Mott, bởi vì nó làm mất đi thăng giáng động lực cục bộ. Lý thuyết 

trường trung bình động có lẽ là gần đúng đơn giản nhất mà có thể mô tả cả chuyển 
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pha Mott và bất biến tô pô, ít nhất trong mô hình Haldane được đề xuất với tương 

tác cục bộ.   

Trong lý thuyết trường trung bình động, chúng ta có thể rút ra các phương 

trình tường minh để xác định giá trị tới hạn Uc1 và Uc2. Các phương trình đó có thể 

dẫn ra dựa trên phương pháp tuyến tính hóa lý thuyết trường trung bình động [122]. 

Do đối xứng hạt – lỗ trống tại lấp đầy một nửa, hàm Green là một số ảo thuần túy 

𝐺(𝑖0+) = −𝑖𝜋𝜌(0) ở mức năng lượng Fermi, bởi vì theo hệ thức Kramer-Kronig 

chúng ta có [73] 

dz ImG( )
ReG( )

z

+

−


 = −

 − P
 

Do đối xứng hạt – lỗ trống nên ImG() = ImG(-), dẫn đến ReG(=i0+) = 0. 

Ở mức 𝑈 = 𝑈𝑐1, năng lượng riêng là một số thực thuần túy và 𝛥(𝜔 +

𝑖0+) ≡ (𝜔 + 𝑖0+) − 𝑈 2⁄  trở nên nhỏ có thể bỏ qua tại 𝜔 → 0, bởi vì 

𝐺(𝑖0+) = −
1

𝑁
∑

𝛥(𝑖0+)

[𝛥(𝑖0+)]2 − 𝑡2
2𝑓2

2(𝑘) − 𝑡2|𝑓1(𝑘)|
2

𝑘

, (2.13) 

tiến tới không. Từ các phương trình (3.5) và (3.8) chúng ta thu được 

𝐺(𝑖0+) = −
𝛥(𝑖0+)𝑈2 4⁄

[𝛥(𝑖0+)]2𝑈2/4 − (𝑈2/4)2
. (2.14) 

Ở mức 𝑈 = 𝑈𝑐1, 𝛥(𝑖0+) triệt tiêu, do đó từ các phương trình (2.13), (2.14), 

chúng ta thu được phương trình để xác định Uc1 

1

𝑁
∑

1

𝑡2
2𝑓2

2(𝑘) + 𝑡2|𝑓1(𝑘)|
2

𝑘

=
4

𝑈𝑐1
2 . (2.15) 

Ở mức 𝑈 = 𝑈𝑐2, năng lượng riêng 𝛥(𝑖0+) phân kì, tuy nhiên trường trung 

bình Weiss 𝜆(𝑖0+) triệt tiêu, từ phương trình (2.5) và (2.8), ta có thể chỉ ra rằng  

𝛥(𝑖0+) = −
𝑈2 𝜆(𝑖0+)⁄

4
. 

Cùng với phương trình (2.6) chúng ta thu được 

𝐺(𝑖0+) =
1

𝑁
∑

𝜆(𝑖0+)𝑈2

4

(
𝑈2

4
)
2

− 𝜆2(𝑖0+)[𝑡2
2𝑓2

2(𝑘) + 𝑡2|𝑓1(𝑘)|
2]𝑘

 (2.16) 

Mặt khác, từ phương trình (2.8), hàm Green cục bộ tại năng lượng không 

bằng 
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𝐺(𝑖0+) =
𝜆(𝑖0+)

𝑈2

4
− 𝜆2(𝑖0+)

 (2.17) 

Tại 𝑈 = 𝑈𝑐2, 𝜆(𝑖0+) triệt tiêu, do đó từ phương trình (2.16) và (2.17) ta thu 

được phương trình để xác định Uc2: 

1

𝑁
∑[𝑡2

2𝑓2
2(𝑘) + 𝑡2|𝑓1(𝑘)|

2]

𝑘

=
𝑈𝑐2
2

4
 (2.18) 

Trong hình 2.4, chúng tôi trình bày các giá trị tới hạn Uc1 và Uc2 như là hàm 

số của t2. Chúng ta luôn thu được 𝑈𝑐1 < 𝑈𝑐2. Do đó, giữa các pha điện môi Chern 

và Mott, có một miền hữu hạn pha kim loại khe giả.  

 

 

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 (𝑡 = 1). 

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. 

2.4.2. Trật tự điện tích 

Ở mục trước, chúng tôi đã nghiên cứu sự chuyển pha do tương quan điện tử 

của pha đồng nhất, ở đó đối xứng nghịch đảo không gian được bảo toàn. Tuy nhiên, 



57 

 

những pha này không bền vững đối với trật tự điện tích ở nhiệt độ thấp. Chúng chỉ 

bền vững ở nhiệt độ cao, ở đó trật tự điện tích tầm xa biến mất. 

Ngoài nghiệm đồng nhất lấp đầy một nửa, còn có một nghiệm khác 𝑛𝑓𝐴 =

1, 𝑛𝑓𝐵 = 0 (hoặc 𝑛𝑓𝐴 = 0, 𝑛𝑓𝐵 = 1). Nghiệm này bền vững ở nhiệt độ không tuyệt 

đối. Đó chính là pha trật tự điện tích xảy ra với bất kì giá trị hữu hạn nào của U. 

Trật tự điện tích phá vỡ đối xứng nghịch đảo không gian. Pha trật tự điện tích này 

khi lấp đầy một nửa tương tự như trong mô hình Falicov-Kimball trong mạng lưỡng 

phân [106-108]. Từ phương trình (2.9) chúng ta được 

𝐺𝐴(𝑧) =
1

𝐺𝐴
−1(𝑧) + 𝐴(𝑧) − 𝑈

, (2.21) 

𝐺𝐵(𝑧) =
1

𝐺𝐵
−1(𝑧) + 𝐵(𝑧)

. (2.22) 

Hai phương trình này cho nghiệm 𝐴(𝑧) = 𝑈 và 𝐵(𝑧) = 0. Nghiệm này 

chính xác là nghiệm trong gần đúng trường trung bình Hartree. Trong không gian 

vô hạn chiều, trường trung bình Hartree trở nên chính xác đối với loại tương tác 

Falicov-Kimdall và ở nhiệt độ không. Ở nhiệt độ hữu hạn, năng lượng riêng không 

phải là trường trung bình Hartree nữa và chúng thực sự phụ thuộc vào tần số và 

nghiệm chính xác trên không thu được. Với 𝐴(𝑧) = 𝑈 và 𝐵(𝑧) = 0, ma trận 

−�̂�−1(𝑖0) chính là Hamiltonian Haldane với mức năng lượng dịch chuyển của hệ 

mạng con 𝑚 = 𝑈 2⁄  [77]. Do vậy, ở đó có một sự chuyển pha tô pô từ điện môi tô 

pô sang điện môi có tô pô tầm thường tại 𝑚𝑐 = 3√3𝑡2 [77]. Do đó, khi 𝑈 < 6√3𝑡2 

trạng thái trật tự điện tích là tô pô với số Chern 𝐶 = 1 và khi 𝑈 > 6√3𝑡2 nó có tính 

tô pô tầm thường với 𝐶 = 0. Tại 𝑈 = 6√3𝑡2, 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 𝑈 = 0 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 𝑈 = 0. 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].  
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2.5. 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 pha điện môi Chern tô pô sang pha kim 

loại khe giả và sau đó sang pha 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.  
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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]. 

3.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu 

Bên cạnh hiệu ứng Hall, hiệu ứng Hall dị thường cũng đã được khám phá từ 

một thế kỷ trước. Nhưng khác với hiệu ứng Hall lượng tử, hiệu ứng Hall dị thường 

lượng tử mới được quan sát thấy gần đây [37,38,126].  

Nghiên cứu chất điện môi tô pô pha tạp từ trong những năm qua người ta 

quan sát thấy hiệu ứng Hall dị thường lượng tử (QAHE). Khám phá này thu hút 

được nhiều quan tâm nghiên cứu. Pha từ tính có thể được mô tả bởi lí thuyết 

Landau, nhưng các trạng thái tô pô thì không thể. Trạng thái tô pô là một khái niệm 

pha mới được đặc trưng bởi bất biến tô pô không tầm thường [1,2,12]. Trạng thái 

này được tìm thấy lần đầu tiên trong hiệu ứng Hall lượng tử (QHE) [7,8,29]. Tuy 

nhiên, trạng thái này đòi hỏi có từ trường ngoài để tạo ra các mức năng lượng 

Landau. Trạng thái tô pô cũng có thể tồn tại trong hệ không có mức năng lượng 

Landau. Haldane là người đầu tiên đề xuất mô hình lí thuyết mô tả hiệu ứng Hall 

lượng tử trong mạng tinh thể tuần hoàn [18]. Gần đây, mô hình Haldane được hiện 

thực hóa bằng thực nghiệm mô phỏng lượng tử khi đưa các nguyên tử cực lạnh vào 

mạng quang học [79]. Từ ý tưởng của Haldane, một lớp mới các trạng thái tô pô, 

điện môi tô pô, đã được khám phá [12,13]. Bất biến tô pô của chúng trong hệ hai 

chiều được thể hiện trong hiệu ứng Hall spin lượng tử (QSHE). Tính chất tô pô của 

chúng được tạo ra do liên kết spin – quỹ đạo (SOC) và nói chung được mô tả bởi số 

bất biến tô pô Z2 [1,2,12,13]. Ngược lại, độ từ hóa tự phát được mô tả bằng thông số 

trật tự của lí thuyết Landau. Độ từ hóa đó có thể tác động bên trong khối vật liệu 

như một từ trường ngoài và do đó có thể tạo ra hiệu ứng Hall dị thường [127]. Phiên 
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bản lượng tử của hiệu ứng Hall dị thường là một vấn đề thách thức từ lâu cho đến 

quan sát gần đây trong điện môi tô pô pha tạp tạp từ [37,38,126]. Trong các vật liệu 

này, độ từ hóa tự phát xảy ra do sự trao đổi spin (SE) giữa electron và tạp từ 

[37,38,126]. SOC cùng với SE dẫn đến lượng tử hóa hiệu ứng Hall dị thường 

[37,38,126]. Do đó, chúng tôi muốn nghiên cứu ảnh hưởng tương hỗ qua lại giữa 

SOC và SE cũng như khả năng dẫn đến QSHE và QAHE do sự tương hỗ đó.  

Để thực hiện mục tiêu nghiên cứu như vậy, chúng tôi đề xuất một mô hình lý 

thuyết tối thiểu có khả năng mô tả cả tính chất tô pô và tính chất từ. SOC là thành 

phần thiết yếu cho tính chất tô pô, bởi vì nó vừa tạo ra khe năng lượng vừa dẫn đến 

một bất biến tô pô không tầm thường [1,2,12,13]. Tuy nhiên, độ từ hóa tự phát có 

thể được tạo ra bởi các cơ chế khác nhau, ví dụ, SE, tương tác Coulomb hoặc siêu 

trao đổi. QAHE quan sát thấy trong vật liệu pha tạp từ và SE giữa electron và tạp từ 

là nguồn gốc tự nhiên của nó [37,38,126]. Hơn nữa, dường như tương tác Coulomb 

giữa các electron khó có thể tạo ra trạng thái tô pô với trật tự từ tầm xa [34,95,128]. 

Do đó, trong mô hình này, SE là thành phần thiết yếu khác cho trật tự từ tầm xa, mà 

có thể đồng tồn tại với bất biến tô pô. Một mô hình dải năng lượng thực với SE đã 

được đề xuất về mặt lí thuyết để tìm kiếm QAHE trong chất điện môi tô pô [38]. Nó 

được nghiên cứu bằng việc kết hợp tính toán từ nguyên lí đầu để xác định cấu trúc 

dải năng lượng và xấp xỉ trường trung bình để xử lí SE [38]. Kết quả thu được 

QAHE trong trạng thái sắt từ (FM) [38]. Tuy nhiên, trong gần đúng trường trung 

bình, chỉ thông số trật tự sắt từ đồng nhất được tính tới, và nó chỉ được coi như là 

thông số đưa vào trong việc xác định bất biến tô pô. Khác với nghiên cứu đó, chúng 

tôi nghiên cứu sự tương hỗ qua lại giữa SOC và SE một cách tự hợp mà có thể dẫn 

đến các trạng thái tô pô từ ổn định. Chúng tôi sử dụng lí thuyết trường trung bình 

động (DMFT) [47] để tính toán bất biến tô pô và momen từ. Trái với nghiên cứu 

trường trung bình trước đây, trong nghiên cứu của chúng tôi, độ từ hóa tự phát được 

xác định tự hợp mà không có giả thiết tiên quyết nào.  

3.2. 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 
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hình. Thực chất, chúng có mặt không tường minh trong mô hình thông qua SE. 

Hamiltonian của mô hình có dạng 

𝐻 = −𝑡 ∑ 𝑐𝑖𝜎
† 𝑐𝑗𝜎

⟨𝑖,𝑗⟩,𝜎

+ 𝑖𝜆 ∑ 𝑣𝑖𝑗𝑐𝑖𝑠
†𝜎𝑠𝑠′

𝑧 𝑐𝑗𝑠′ − 𝐽∑𝑆𝑖𝑐𝑖𝑠
†

𝑖,𝑠𝑠′⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩,𝑠,𝑠′

𝜎𝑠𝑠′𝑐𝑖𝑠′, (3.1) 

trong đó 𝑐𝑖𝜎
†  (𝑐𝑖𝜎) là toán tử sinh (hủy) electron có spin  ở vị trí i. ⟨𝑖, 𝑗⟩ và ⟨⟨𝑖, 𝑗⟩⟩ 

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 𝜈ij = ±1 phụ thuộc 

vào hướng nhảy nút như được chỉ ra trên Hình 3.1.  

 

Hình 3.1. Cấu trúc dấu ij của số hạng SOC trong mạng tinh thể tổ ong. 

Mạng tinh thể tổ ong được chọn vì SOC trong mạng này tạo ra trạng thái 

điện môi tô pô [18]. Si là spin của tạp từ ở nút mạng i, và  là ma trận Pauli. J là SE 

giữa electron và tạp từ. Khi tạp từ được pha vào vật liệu, chúng tôi giả sử rằng tạp 

từ chiếm tất cả các nút mạng tinh thể. Trường hợp tạp từ được pha ngẫu nhiên và 

không trọn vẹn được nghiên cứu trong một công trình khác. Chúng tôi cũng xét spin 

của tạp từ tính theo kiểu cổ điển, như được sử dụng rộng rãi trong nghiên cứu vật 

liệu pha tạp từ [129-134]. Giới hạn nghiên cứu này loại trừ bất kì khả năng nào có 

thể xảy ra của hiệu ứng Kondo [135-138]. Thực ra, chúng tôi sẽ chỉ xét SE kiểu sắt 

từ, và do vậy hiệu ứng Kondo không xảy ra như kết quả nghiên cứu bởi mô phỏng 

Monte Carlo lượng tử [139]. Khi không có SE (𝐽 = 0), mô hình được đề xuất là mô 

hình Kane-Mele [17]. Bên cạnh đối xứng nghịch đảo thời gian, mô hình này có đối 

xứng U(1) bảo toàn thành phần z của spin. Điều này cho phép chúng ta phân loại 

bất biến tô pô của trạng thái điện môi bởi số Chern spin [18]. Mô hình Kane-Mele 
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có thể được xem như hai bản sao của mô hình Haldane, trong đó trạng thái điện môi 

có thành phần z của spin trái dấu và số Chern trái dấu [18]. Điều này dẫn đến số 

Chern điện tích triệt tiêu nhưng số Chern spin lại là một số nguyên, và do đó tạo ra 

QSHE. Trong giới hạn khác, 𝜆 = 0, Hamiltonian trong phương trình (3.1) là mô 

hình trao đổi kép [132]. Nó mô tả chuyển pha từ tính bởi SE [129-132]. Mô hình 

trao đổi kép trong mạng vấp hình học như mạng kagome hay mạng tam giác cũng 

có thể tạo ra QHE [140,141]. Khi cả SOC và SE có mặt, tương hỗ qua lại giữa 

chúng có thể dẫn đến sự xuất hiện các tính chất từ và tô pô đồng tồn tại và do đó 

QSHE và QAHE có thể xảy ra.  

Trước khi áp dụng DMFT, chúng tôi phân tích cấu trúc từ của mô hình được 

đề xuất ở giới hạn J>>t, . Spin cổ điển của tạp từ có thể được diễn đạt thông qua 

góc phương vị i và góc cực i:  

𝑆𝑖
𝑥 = 𝑆 cos𝜙𝑖 sin 𝜃𝑖 , 

𝑆𝑖
𝑦
= 𝑆 sin𝜙𝑖 sin 𝜃𝑖 , 

𝑆𝑖
𝑧 = 𝑆 cos 𝜃𝑖 . 

Số hạng SE trong Hamiltonian trong biểu thức (3.1) có thể được chéo hóa 

bằng cách sử dụng biến đổi unitar 

(
𝑑𝑖↑
𝑑𝑖↓
) = 𝑈𝑖

† (
𝑐𝑖↑
𝑐𝑖↓
), 

trong đó 

𝑈𝑖
† = (

cos
𝜃𝑖
2

− sin
𝜃𝑖
2
𝑒−𝑖𝜙𝑖

sin
𝜃𝑖
2
𝑒𝑖𝜙𝑖 cos

𝜃𝑖
2

), 

là một ma trận unitar. Chúng ta thu được số hạng SE 

𝐻𝑆𝐸 = −𝐽∑𝑆𝑖𝑐𝑖𝑠
†𝜎𝑠𝑠′𝑐𝑖𝑠′

𝑖,𝑠𝑠′

= −𝐽𝑆∑𝜎𝑑𝑖𝜎
† 𝑑𝑖𝜎

𝑖,𝜎

, 

trong đó 𝜎 = ±1. Số hạng SE gây ra độ từ hóa tự phát, nhất là trong điều kiện 𝐽 >>

𝑡, 𝜆. Trong trường hợp này, chỉ 𝑑𝑖↑ có liên quan tới trạng thái cơ bản. Hamiltonian 

hiệu dụng mô tả số hạng nhảy nút và SOC trong trạng thái cơ bản này là [131] 

𝐻𝑒𝑓𝑓 = −𝑡∑𝛺𝑖𝑗𝑑𝑖↑
† 𝑑𝑗↑ + 𝑖𝜆 ∑ 𝜈𝑖𝑗�̃�𝑖𝑗𝑑𝑖↑

† 𝑑𝑗↑
⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩⟨𝑖,𝑗⟩

+𝐻. 𝑐, (3.2) 

trong đó 
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𝛺ij = cos
𝜃𝑖
2
cos

𝜃𝑗
2
+ sin

𝜃𝑖
2
sin

𝜃𝑗
2
𝑒−𝑖(𝜙𝑖−𝜙𝑗), 

�̃�ij = cos
𝜃𝑖
2
cos

𝜃𝑗
2
− sin

𝜃𝑖
2
sin

𝜃𝑗
2
𝑒−𝑖(𝜙𝑖−𝜙𝑗), 

đôi khi được gọi là pha Berry. Để đơn giản, chúng tôi sẽ chỉ xét trạng thái cơ bản 

đồng nhất, trong đó góc phương vị và góc cực của spin không thay đổi trong hai 

mạng con lồng vào nhau. Thực ra, với sự vắng mặt của SOC, mô phỏng Monte 

Carlo cho thấy tính đồng nhất của trạng thái cơ bản trong mạng tổ ong [98]. Đối với 

trạng thái cơ bản đồng nhất, độ lớn nhảy nút sẽ cực đại khi 𝜃𝑖 − 𝜃𝑗 = 0 hoặc ±𝜋 tại 

các vị trí lân cận gần nhất. Các điều kiện này có nghĩa là spin ở các vị trí lân cận 

gần nhất hoặc song song hoặc đối song, tạo ra cơ chế trao đổi kép [131,132]. Mặt 

khác, độ lớn SOC cực đại khi 𝜃𝑖 = 0 hoặc , hoặc tương đương, spin hướng theo 

phương z. Có thể thấy rằng số hạng SOC triệt tiêu khi 𝜃𝑖 = 𝜋 2⁄ , có nghĩa là khi đó 

spin hướng trong mặt phẳng xy. Trái với mạng vấp hình học [140,141], cả số hạng 

nhảy nút và SOC trong mạng tổ ong không tạo ra bất kỳ hiện tượng vấp nào. Từ 

quan sát đó, chúng tôi kết luận rằng năng lượng trạng thái cơ bản nhỏ nhất khi spin 

song song với phương z. Điều này cho thấy trạng thái cơ bản có đối xứng U(1) bảo 

toàn thành phần z của spin.  

Chúng tôi chia mạng tổ ong thành hai mạng con lồng vào nhau A và B như 

được chỉ ra trên Hình 3.1. Sau đó, chúng tôi kí hiệu 𝑎𝑖𝜎 (𝑏𝑖𝜎) là toán tử hủy của 

electron tại vị trí i thuộc mạng con A (B). Chúng tôi đưa ra một spinor bốn thành 

phần 

𝜓𝐤 = (

𝑎𝐤↑
𝑏𝐤↑
𝑎𝐤↓
𝑏𝐤↓

), 

trong đó ak và bk là biến đổi Fourier của ai và bi tương ứng. Các tính chất từ và 

tính chất tô pô sẽ được xác định từ hàm Green một hạt: 

𝐺(𝐤, 𝑧) =≪ 𝜓𝐤|𝜓𝐤
† ≫𝑧. 

Độ từ hóa tự phát của mạng con A và B được xác định là 

𝑚𝐴 =
1

2𝑁
∑𝜎⟨𝑎𝑖𝜎

† 𝑎𝑖𝜎⟩,

𝑖,𝜎

 

𝑚𝐵 =
1

2𝑁
∑𝜎⟨𝑏𝑖𝜎

† 𝑏𝑖𝜎⟩

𝑖,𝜎

, 
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trong đó N là số nút mạng con. Khi 𝑚𝐴 = ±𝑚𝐵 ≠ 0 thì trạng thái cơ bản là FM 

hoặc AFM. Ở đây, chúng tôi chỉ xét độ từ hóa tự phát theo phương z bởi vì trạng 

thái cơ bản có đối xứng U(1) của thành phần z của spin như chúng tôi đã phân tích 

ở trên. 

Tính chất tô pô có thể được xác định thông qua số Chern được tính bằng: 

𝐶𝜈 =
1

2𝜋
∫𝑑2𝑘𝐹𝑥𝑦

𝜈 , (3.3) 

trong đó 𝐹𝑖𝑗
𝜈 = 𝜕𝑖𝐴𝑗

𝜈 − 𝜕𝑗𝐴𝑖
𝜈, 𝐴𝑖

𝜈 = −𝑖⟨𝐤𝜈|𝜕𝑘𝑖|𝐤𝜈⟩, và |𝐤𝜈⟩ là trạng thái riêng trực 

giao chuẩn hóa của ma trận 𝐺−1(𝐤, 𝑖0) tương ứng với trị riêng 𝐸𝜈(𝐤) [117]. Số 

Chern điện tích 𝐶𝑐 = ∑ 𝐶𝜈
′
𝜈 , trong đó tổng này được lấy trên  với các trị riêng 

dương 𝐸𝜈(𝐤) > 0. Số Chern spin 𝐶𝑠 = ∑ 𝜎𝜈𝐶𝜈
′
𝜈 trong đó  là spin của trạng thái 

riêng |𝐤𝜈⟩. Chú ý rằng các số Chern này chỉ được xác định trong trạng thái điện môi 

bởi vì nó cần khe năng lượng giữa các giá trị riêng dương và âm để tích phân trong 

công thức (3.3) không bị phân kỳ. Trong tính toán số, chúng ta có thể sử dụng 

phương pháp gián đoạn hóa vùng Brillouin để tính số Chern trong công thức (3.3) 

[118]. Trong điện môi tô pô, độ dẫn Hall spin là 𝑒2𝐶𝑠 ℎ⁄ . Khi không có tương tác 

SE, 𝐺−1(𝐤, 𝑖0) = −𝐻𝑜(𝐤), trong đó 

𝐻𝑜(𝑘) = (
ℎ↑(𝐤) 0

0 ℎ↓(𝐤)
), (3.4) 

là Hamiltonian Bloch không tương tác, và  

ℎ𝜎(𝐤) = (
𝜎𝜆𝜉𝐤 −𝑡𝛾𝐤
−𝑡𝛾𝐤

∗ −𝜎𝜆𝜉𝐤
). 

Ở đây, chúng tôi đã sử dụng kí hiệu 𝛾𝐤 = ∑ 𝑒𝑖𝐤𝑟𝛿𝛿 , 𝜉𝐤 = 𝑖 ∑ 𝜈𝜂𝑒
𝑖𝐤𝑟𝜂

𝜂 , trong 

đó  và  lần lượt kí hiệu vị trí lân cận gần nhất và gần thứ hai của vị trí đã cho 

trong mạng tổ ong. Hamiltonian Bloch không tương tác có hai dải năng lượng suy 

biến bậc hai. SOC mở ra một khe năng lượng và tạo ra số Chern spin nguyên khi 

mạng lấp đầy một nửa [6]. Chúng ta có thể hình dung −𝐺−1(𝑘, 𝑖0) là một 

Hamiltonian Bloch hiệu dụng để xác định số Chern cho trường hợp tương tác. 

3.3. Áp dụng lý thuyết trường trung bình động 

Mô hình được đề xuất trong biểu thức (3.1) có thể giải được bằng các 

phương pháp khác nhau bao gồm cả gần đúng trường trung bình và gần đúng trường 

trung bình động, cũng như chéo hóa chính xác và mô phỏng Monte Carlo. Phương 
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pháp chéo hóa chính xác và mô phỏng Monte Carlo cho kết quả chính xác nhưng 

chúng chỉ có thể áp dụng cho các mạng có kích thước nhỏ và phải chấp nhận hiệu 

ứng kích thước hữu hạn. Gần đúng trường trung bình và trường trung bình động làm 

việc tốt trong giới hạn nhiệt động lực học. Trái với gần đúng trường trung bình, 

DMFT xử lí tương quan cục bộ một cách chính xác [48]. Khi không có SOC (𝜆 =

0), giản đồ pha thu được bằng DMFT phù hợp với giản đồ pha thu được bằng mô 

phỏng Monte Carlo [130,132]. Gần đúng trường trung bình đôi khi tạo ra kết quả 

giả, ví dụ như trạng thái giả được Gennes tìm thấy bằng gần đúng trường trung bình 

không tìm thấy được bằng mô phỏng Monte Carlo [130,142]. DMFT có thể đóng 

vai trò như phương pháp bổ sung cho tính toán kích thước hữu hạn như mô phỏng 

Monte Carlo. Trong DMFT, năng lượng riêng chỉ phụ thuộc vào tần số. Nó chính 

xác trong giới hạn không gian vô hạn chiều nhưng trong hệ hai chiều, nó chỉ là một 

gần đúng. Gần đúng này bỏ qua tương quan phi cục bộ. Trong DMFT, phương trình 

Dyson cho hàm Green có dạng: 

𝐺(𝐤, 𝑧) = [𝑧 − 𝐻𝑜(𝐤) − (z)]−1, (3.5) 

trong đó (z) là năng lượng riêng. Thực ra (z) là một ma trận chéo 4  4. Gần 

đúng cục bộ của năng lượng riêng không trộn hai khối spin của Hamiltonian Bloch 

hiệu dụng −𝐺−1(𝐤, 𝑖0). Đối với bất biến tô pô, năng lượng riêng chỉ dịch chuyển 

dải năng lượng của Hamiltonian Bloch hiệu dụng dẫn đến biến đổi tô pô. Năng 

lượng riêng có thể được xác định bằng cách giải bài toán hiệu dụng một nút trong 

một trường trung bình động lực. Trường trung bình động lực có thể được biểu diễn 

bởi hàm Green, đóng vai trò như hàm Green trần của nút hiệu dụng. Nó kết nối với 

hàm Green cục bộ và năng lượng riêng thông qua phương trình Dyson của nút mạng 

hiệu dụng 

( ) ( ) ( )1 1

a a az G z z− −

  = + G
, (3.6) 

trong đó a kí hiệu nút mạng của mạng con A hay B. 

𝐺𝑎𝜎(𝑧) =
1

𝑁
∑𝐺𝑎𝜎(𝐤, 𝑧)

𝐤

, 

là hàm Green cục bộ. Hàm tác động của nút mạng hiệu dụng của mạng con 𝑎 =

𝐴, 𝐵 là 
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( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )† 1 †

as as as as ss ' as '

s ass '0 0 0

S d d ' ' ' J d S

  

−  

 = −      −    −         G

 

 (3.7) 

Đối với spin tạp cổ điển S, chúng ta có thể tính gần chính xác các bậc hiệu 

dụng 1 nút. Chúng ta có thể thấy tổng thống kê bằng: 

𝑍𝑎 = ∫ 𝑑𝜙
2𝜋

0

∫ 𝑑𝜃 sin 𝜃 𝑒−𝑆𝑎(𝜙,𝜃)
𝜋

0

, (3.8) 

 

trong đó ( ) ( ) ( )
21 2
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n s

S , ln i sJScos JS sin− 
   = −  +  −   

 
  G , và n là 

tần số Matsubara. Hàm Green các nút mạng hiệu dụng có thể được tính toán từ tổng 

thống kê 
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G

G
 (3.9) 

Tiếp tục sử dụng phương trình Dyson (3.6) chúng ta có thể xác định năng 

lượng riêng, từ hàm Green trong công thức (3.9). Như vậy, chúng ta đã thu được hệ 

phương trình khép kín để xác định năng lượng riêng và hàm Green. Hệ các phương 

trình DMFT này có thể giải số bằng phương pháp lặp. 

3.4. Kết quả tính số 

Trong tính số, chúng tôi lấy 𝑡 = 1 làm đơn vị năng lượng. Ở nhiệt độ 0 tuyệt 

đối, chúng tôi sử dụng một lưới các tần số gián đoạn với độ gián đoạn đóng vai trò 

như nhiệt độ tượng trưng cho tần số Matsubara. Thực tế, chúng tôi lấy kích thước 

gián đoạn của lưới bằng 2T với 𝑇 = 0,01 trong tính số. Đầu tiên, chúng tôi tìm 

điều kiện tồn tại các trạng thái điện môi, bởi vì trong mô hình đang xét, chỉ điện môi 

mới thể hiện tính chất tô pô. Trong Hình 3.2, chúng tôi trình bày mật độ điện tử n và 

độ từ hóa mạng con mA, mB biến thiên theo thế hóa  đối với các giá trị SE tăng dần 

khi SOC cố định. Khi SE, 𝐽𝑆 = 0, trạng thái cơ bản là điện môi khi lấp đầy một nửa 



67 

 

𝑛 = 1. Bởi vì 𝑚𝐴 = 𝑚𝐵 = 0, điện môi này là thuận từ (PM). SE nhỏ không làm 

thay đổi trạng thái cơ bản. Tuy nhiên, khi SE lớn hơn một giá trị nhất định, độ từ 

hóa tự phát xảy ra, 𝑚𝐴 = 𝑚𝐵 ≠ 0 khi lấp đầy một nửa và nó cho thấy đó là trạng 

thái điện môi AFM. Khi tiếp tục tăng SE, các trạng thái điện môi xuất hiện bổ sung 

khi lấp đầy một phần tư (𝑛 = 0,5) và ba phần tư (𝑛 = 1,5). Các trạng thái điện môi 

này là FM do 𝑚𝐴 = 𝑚𝐵 ≠ 0. 

 

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 𝜆 = 0,5. Các đường chấm 

chấm nằm ngang cho thấy mật độ điện tử n = 0,5; 1 và 1,5. 

Như vậy, chúng ta chỉ quan sát thấy trạng thái điện môi khi lấp đầy một nửa, 

một phần tư và ba phần tư. Đối với các trường hợp lấp đầy khác, trạng thái cơ bản 

là kim loại hoặc phân tách pha. Trạng thái phân tách pha xảy ra khi 𝑛(𝜇) gián đoạn. 
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Trạng thái phân tách pha xảy ra giữa pha PM và FM (hoặc AFM). Khi lấp đầy một 

nửa, SE chuyển trạng thái cơ bản từ điện môi PM sang điện môi AFM, trái lại khi 

lấp đầy một phần tư hoặc ba phần tư, nó chuyển trạng thái cơ bản từ kim loại PM 

sang kim loại FM, và sau đó thành điện môi FM như chỉ ra trong Hình 3.2. Trong 

vật liệu pha tạp từ tính như vật liệu từ trở khổng lồ hoặc bán dẫn từ pha loãng, độ từ 

hóa tự phát được tạo ra bởi SE thông qua cơ chế trao đổi kép [131,132]. Tuy nhiên, 

trong điện môi không có các electron linh động trung gian, do đó sự trao đổi kép 

không thực sự xảy ra. Thực ra, độ từ hóa tự phát trong các trạng thái điện môi cũng 

có thể được tạo ra bằng cách kết hợp trực tiếp giữa momen từ và spin electron thông 

qua cơ chế van Vleck [38]. Sự kết hợp trực tiếp như vậy là khả dĩ bởi vì SOC có thể 

kết nối dải dẫn và dải hóa trị [38]. Khi không có SOC, độ từ hóa tự phát hầu như 

không tồn tại trong trạng thái điện môi. SOC là một nguồn quan trọng để duy trì độ 

từ hóa tự phát trong trạng thái điện môi. Do có SOC mà tô pô và độ từ hóa của hệ 

xuất hiện. Trái với gần đúng trường trung bình [38], độ từ hóa tự phát trong DMFT 

được xác định tự hợp và nó có thể là PM, AFM hoặc FM. Bởi vì trong mô hình 

đang xét, bất biến tô pô không tầm thường chỉ có thể tồn tại trong trạng thái điện 

môi, do vậy chúng tôi sẽ chỉ xét trường hợp lấp đầy một nửa, một phần tư và ba 

phần tư. 

3.4.1. Điện môi tô pô phản sắt từ 

Trong mục này, chúng tôi xét chi tiết trường hợp lấp đầy một nửa. Trong 

hình 3.3, chúng tôi trình bày độ từ hóa mạng con mA, mB và số Chern spin Cs với 

giá trị SOC ổn định. Chúng tôi luôn thu được 𝑚𝐴 = −𝑚𝐵 khi lấp đầy một nửa. Đối 

với SE yếu, trạng thái cơ bản là PM. Nó trở thành AFM khi SE lớn hơn một giá trị 

nhất định JM. Trái với điện môi Mott, năng lượng riêng (𝑖𝜔) khi lấp đầy một nửa 

không phân kì trong giới hạn 𝜔 → 0, và chúng ta có thể tính số Chern bằng công 

thức (3.3). Số Chern điện tích luôn luôn triệt tiêu khi lấp đầy một nửa. Hình 3.3 

cũng cho thấy rằng số Chern spin 𝐶𝑠 = 1 đến một giá trị nhất định JC của SE. Điều 

này có nghĩa rằng bất biến tô pô không tầm thường khi 𝐽 < 𝐽𝐶. Chúng tôi luôn thu 

được 𝐽𝑀 < 𝐽𝐶. Do đó, khi 𝐽𝑀 < 𝐽 < 𝐽𝐶, trạng thái cơ bản là AFM và nó có 𝐶𝑠 = 1. 

Đó chính là trạng thái điện môi tô pô từ. Thực ra, Hamiltonian Bloch hiệu dụng 

−𝐺−1(𝐤, 𝑖0) xác định số Chern cho trường hợp tương tác có thể xem như là hai bản 

sao của mô hình Haldane với pha ngược nhau [18].  
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Hình 3.3. Độ từ hóa mạng con 𝑚𝐴 = −𝑚𝐵 và số Chern spin Cs khi lấp đầy 

một nửa và SOC 𝜆 = 0,5. 

Khi hai dải năng lượng thấp nhất với spin ngược chiều được lấp đầy, có 

nghĩa là các trị riêng âm của −𝐺−1(𝐤, 𝑖0), chúng có số Chern ngược chiều, do đó số 

Chern điện tích triệt tiêu, trong khi số Chern spin bằng 1. Trái lại, SE tạo ra độ từ 

hóa AFM tự phát. Độ từ hóa AFM này có thể đóng vai trò là một từ trường phân tử 

bổ sung tác động ngược trở lại electron. Tác động của độ từ hóa AFM tương tự như 

mức tách năng lượng ion trong mô hình Haldane [18]. Khi SE tăng, độ từ hóa AFM 

cũng tăng. Kết quả là, khi 𝐽 > 𝐽𝐶, số Chern của mô hình Haldane tương ứng triệt 

tiêu bởi vì mức tách năng lượng ion lớn hơn khe năng lượng tạo ra bởi SOC [18]. 

Điều này dẫn đến trạng thái cơ bản có tô pô tầm thường. Tuy nhiên, số Chern spin 

có thể là số nguyên hữu hạn, khi mức tách năng lượng ion nhỏ hơn giá trị ngưỡng. 

Số Chern spin 𝐶𝑠 = 1 chính là QSHE.  

Trong hình 3.4, chúng tôi vẽ mật độ trạng thái (DOS) cho mỗi thành phần 

spin electron trong trường hợp lấp đầy một nửa. Khi lấp đầy một nửa, DOS rõ ràng 

cho thấy một khe năng lượng ở mức năng lượng fermi, ngoại trừ ở biên giữa pha 

điện môi AFM tô pô và điện môi AFM tô pô tầm thường. Ở biên giữa hai pha, DOS 

cho thấy tính chất bán kim. Biểu hiện của DOS cho thấy một khe năng lượng khép 

lại khi hệ trải qua chuyển pha từ pha điện môi AFM tô pô sang điện môi AFM tô pô 

tầm thường. Thực chất, tính chất này là kết quả của các trạng thái biên không khe 

xuất hiện ở biên của hai trạng thái điện môi với các bất biến tô pô khác nhau [1,2]. 

Trong trạng thái điện môi tô pô, trong khi SOC duy trì khe năng lượng, độ từ hóa 
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AFM tự phát làm giảm bề rộng của khe năng lượng (xem hình 3.2). Khi hai khuynh 

hướng này cân bằng, khe năng lượng triệt tiêu và tạo ra sự chuyển pha từ pha điện 

môi AFM tô pô sang pha điện môi tô pô tầm thường.  

 

Hình 3.4. DOS mạng con đối với thành phần spin lên (đường liền nét màu 

xanh) và spin xuống (đường đứt nét màu đỏ) khi lấp đầy một nửa và SOC 𝜆 = 0,5. 

Trong điện môi AFM tô pô tầm thường, cả SOC và độ từ hóa AFM tự phát 

làm tăng bề rộng của khe năng lượng. Trái với độ từ hóa FM trong QAHE, độ từ 

hóa AFM không tạo ra QSHE bởi vì QSHE đã xảy ra trong trạng thái tô pô PM. 

Thực ra nó phá hủy QSHE. Tuy vậy, trật tự tầm xa AFM có thể đồng tồn tại với 

QSHE, miễn là nó không đủ mạnh. 

Chúng tôi tổng kết các kết quả tìm được trong trường hợp lấp đầy một nửa 

trong giản đồ pha được vẽ trên hình 3.5. Điện môi tô pô AFM xảy ra trong vùng pha 

giữa điện môi tô pô PM và điện môi AFM tô pô tầm thường. Nó thể hiện QSHE. 

Thực ra, QSHE cũng đã có mặt trong trạng thái điện môi tô pô PM. Chú ý rằng, khi 
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𝜆 = 0, trạng thái cơ bản là kim loại và độ từ hóa AFM xảy ra do cơ chế trao đổi kép 

[131,132]. 

 

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. 

3.4.2. Điện môi tô pô sắt từ 

Bởi vì trường hợp lấp đầy một phần tư và ba phần tư tương đương nhau do 

có đối xứng hạt – lỗ trống, cho nên chúng tôi chỉ xét trường hợp lấp đầy một phần 

tư. Như đã thảo luận trước đây, khi lấp đầy một phần tư, SE chuyển trạng thái cơ 

bản từ PM sang kim loại FM và sau đó sang điện môi FM. Các chuyển pha này có 

thể thấy qua xem xét sự phụ thuộc của độ từ hóa mạng con và khe năng lượng vào 

cường độ SE. Trong hình 3.6, chúng tôi trình bày độ từ hóa mạng con và khe năng 

lượng phụ thuộc vào SE khi SOC cố định. Khe năng lượng được xác định bằng bề 

rộng của đoạn thẳng nằm ngang xảy ra trong đồ thị đường n() (xem hình 3.2). Khi 

lấp đầy một phần tư, chúng tôi luôn thu được 𝑚𝐴 = 𝑚𝐵. Trạng thái FM xảy ra khi 

SE lớn hơn một giá trị nhất định. Khe năng lượng chỉ xuất hiện khi SE đủ lớn. Do 

đó, trạng thái điện môi FM chỉ xuất hiện khi SE đủ lớn. Trong hình 3.7, chúng tôi 

trình bày DOS cho mỗi thành phần spin trong trường hợp lấp đầy một phần tư và 

SOC cố định. Hình này cho thấy sự thay đổi của DOS khi SE tăng. Trái với trường 

hợp lấp đầy một nửa, khi lấp đầy một phần tư thế hóa không nằm trong khe năng 

lượng mà nằm ở dải năng lượng thấp hơn. Do đó, đối với SE nhỏ trạng thái cơ bản 

là kim loại. SE làm dịch chuyển DOS của thành phần spin xuống gây ra độ từ hóa 
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tự phát sắt từ. Khi SE tăng lên, một khe năng lượng được mở ra ở vị trí thế hóa và 

nó phân tách dải năng lượng bị lấp đầy thấp nhất. Đây thực sự là trạng thái điện môi 

FM. Bởi vì số Chern được xác định rõ ràng trong trạng thái điện môi nên chúng tôi 

chỉ tính nó trong trạng thái điện môi FM.  

 

Hình 3.6. Độ từ hóa mạng con 𝑚𝐴 = 𝑚𝐵 và khe năng lượng  trong trường 

hợp lấp đầy một phần tư và SOC 𝜆 = 0,5. 

Thành ra chỉ dải năng lượng thấp nhất của Hamiltonian Bloch hiệu dụng 

−𝐺−1(𝐤, 𝑖0) bị lấp đầy, có nghĩa là trị riêng âm nhỏ nhất của −𝐺−1(𝐤, 𝑖0), và nó có 

số Chern 𝐶𝑐 = 1. Điều này cho thấy rằng điện môi FM là tô pô và nó thể hiện 

QAHE. Thực ra, chúng ta có thể hình dung độ từ hóa sắt từ là một từ trường ngoài 

tác dụng ngược trở lại electron. Nghiên cứu tô pô trong mô hình Kane-Mele khi có 

mặt của một từ trường đều cho thấy QSHE xuất hiện đối với từ trường yếu và 

QAHE mất luôn khi từ trường mạnh [143]. QAHE tìm được cho trường hợp lấp đầy 

một phần tư phù hợp với nghiên cứu này. Tuy nhiên, chúng tôi không quan sát thấy 

bất cứ QSHE nào đối với SE nhỏ trong trường hợp lấp đầy một phần tư. Điều này 

xảy ra vì SE nhỏ không đủ mạnh để mở ra một khe năng lượng ở vị trí thế hóa. 

QAHE rõ ràng là hệ quả của tương hỗ qua lại giữa SOC và SE. Trái với trường hợp 

lấp đầy một nửa, độ từ hóa sắt từ trong trường hợp lấp đầy một phần tư duy trì 

QAHE. Không có nó, QAHE không thể tồn tại.  
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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 𝜆 = 0,5.  

Chúng tôi tổng kết các kết quả tìm được trong trường hợp lấp đầy một phần 

tư thành giản đồ pha được vẽ trong hình 4.8. Điện môi tô pô sắt từ cho thấy QAHE 

chỉ xảy ra trong miền SE đủ lớn. Khi SOC vắng mặt (có nghĩa là 𝜆 = 0), không có 

trạng thái điện môi khi lấp đầy một phần tư.  
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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.  

3.5. 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.   



75 

 

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]. 

Phần I: Lý thuyết trường trung bình động cho mạng tinh thể có cấu trúc 

dải năng lượng phẳng 

4.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu 

Hệ có cầu trúc dải năng lượng phẳng nhận được rất nhiều quan tâm nghiên 

cứu do sự xuất hiện của tương quan điện tử trong suy biến vĩ mô. Bất kỳ tương tác 

Coulomb, mạnh hay yếu, đều dẫn đến hiện tượng tương quan mạnh [149]. Trong 

các hệ có cấu trúc dải năng lượng phẳng, hàm sóng electron định xứ trong không 

gian thực, và định xứ này làm mất động năng, khiến cho tương tác Coulomb giữa 

các electron chiếm ưu thế. Kết quả là các electron có xu hướng phân cực spin để 

cực tiểu hóa năng lượng tương tác. Quá trình này tạo ra trạng thái sắt từ của dải 

năng lượng phẳng [41,150]. Thực ra, có thể xem đó là hệ quả của tiêu chí Stoner về 

sắt từ, bởi vì mật độ trạng thái của dải năng lượng phẳng trở nên vô hạn [151]. Sắt 

từ dải năng lượng phẳng có thể được xem là trường hợp bổ sung cho sắt từ 

Nagaoka, khi tiêu chí Stoner thỏa mãn do tương tác Coulomb vô hạn [152]. Một vài 

bằng chứng thực nghiệm cho sắt từ dải năng lượng phẳng trong dây lượng tử, chấm 

lượng tử và hệ fermion cực lạnh đã được đề xuất [153-156].  

Về mặt lí thuyết, dải năng lượng phẳng không tầm thường xuất hiện khi nhảy 

nút electron duy trì hữu hạn nhưng trên toàn mạng thì triệt tiêu. Sự giao thoa triệt 

tiêu này có thể hiện thực hóa bằng phương pháp thiết kế ô mạng (cell construction) 

[41,150], đồ thị đường (line graph) [157-159] hoặc lọc chọn quỹ đạo (orbit 

selection) [160,161]. Một trong những mô hình dải năng lượng phẳng đơn giản nhất 

là mô hình liên kết chặt trong mạng Lieb hoặc mạng vuông tâm cạnh. Nó thuộc họ 
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thiết kế ô mạng [41,149]. Mạng Lieb thu hút nhiều quan tâm nghiên cứu, do nó là 

cấu trúc phân lớp của chất siêu dẫn nhiệt độ cao, và gần đây nó cũng được hiện thực 

hóa bằng mô phỏng lượng tử thực nghiệm [162]. Mạng lập phương tâm cạnh cũng 

thấy trong cấu trúc perovskite [163]. Trong hợp chất perovskite ABX3, yếu tố cấu 

trúc quan trọng của chúng là bát diện chung đỉnh BX6 tạo ra mạng lập phương tâm 

cạnh (xem hình 4.1).  

 

Hình 4.1. Cấu trúc lý tưởng của hợp chất perovskite ABX3. Bát diện chung 

đỉnh BX6 tạo ra mạng lập phương tâm cạnh. 

Đôi khi mạng lập phương tâm cạnh được gọi là mạng perovskite [42]. Gần 

đây, trạng thái sắt từ được tìm thấy trong một số perovskite trên cơ sở oxit kim loại 

chuyển tiếp [164-169]. Nghiên cứu hiệu ứng tương quan trong mạng perovskite sẽ 

cho thấy bản chất của trật tự từ. Chúng tôi coi mạng lập phương tâm cạnh như là 

một mạng siêu perovskite.  

Tương quan điện tử trong mạng siêu perovskite có thể dẫn đến nhiều tính 

chất vật lí khác nhau như từ tính, siêu lỏng, pha tô pô [41,42,156,170]. Mô hình đơn 

giản nhất cho tương quan điện tử là mô hình Hubbard. Ban đầu, mô hình Hubbard 

được đề xuất chính là để khám phá nguồn gốc của sắt từ [33,81,82]. Tuy nhiên, đối 

với hầu hết các mạng thông thường, tính bền vững của sắt từ trong mô hình 

Hubbard rất hạn chế [83,152]. Thực chất, mô hình Hubbard là mô hình tổng quát 

cho phản sắt từ chứ không phải sắt từ. Tuy nhiên, trong mạng có dải năng lượng 

phẳng, tính bền vững sắt từ có thể xảy ra trong miền thông số rộng, bởi vì tiêu chí 
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Stoner cho sắt từ được thỏa mãn [41]. Hơn nữa, trong mạng siêu perovskite sắt từ 

hoặc feri từ được ưu tiên hơn so với phản sắt từ do số nút mạng tinh thể con không 

bằng nhau [171].  

Nói chung, nghiên cứu sắt từ trong mô hình Hubbard đòi hỏi cách tiếp cận 

không nhiễu loạn [83]. Lí thuyết trường trung bình động (DMFT) là một phương 

pháp không nhiễu loạn và nó được áp dụng rất thành công để nghiên cứu các hiệu 

ứng tương quan điện tử [47,48]. DMFT chính xác khi số chiều không gian vô hạn. 

Tính bền vững của sắt từ trong mô hình Hubbard trong mạng siêu perovskite hai 

chiều cũng đã được nghiên cứu bằng DMFT [156]. Tuy nhiên, do tính chất của dải 

năng lượng phẳng, trường trung bình động phải được xem xét một cách thích hợp 

trong thang năng lượng cực nhỏ. Đến nay, chỉ có phương pháp nhóm tái chuẩn hóa 

tính số (NRG) có thể tính được thang năng lượng cực nhỏ [154]. Phương pháp chéo 

hóa chính xác (ED) có lẽ thất bại khi tái tạo trường trung bình động từ tập hợp hữu 

hạn các quỹ đạo [48,172]. Tuy nhiên, xem xét DMFT cho mạng perovskite trong 

giới hạn không gian vô hạn chiều, chúng ta có thể thấy rằng các phương trình tự 

hợp của DMFT có thể giải được chính xác. Điều này cho phép chúng ta xây dựng 

một mô hình tạp hiệu dụng, tính được thang năng lượng cực nhỏ trong không gian 

vô hạn chiều. Nghiệm chính xác của mô hình Hubbard trong mạng siêu perovskite 

vô hạn chiều cho thông tin chính xác về trạng thái cơ bản trật tự từ và nguồn gốc từ 

trong hệ dải năng lượng phẳng. Bên cạnh trường hợp một chiều, mạng siêu 

perovskite vô hạn chiều là trường hợp độc đáo khác mà ở đó mô hình Hubbard được 

giải chính xác. Hơn nữa, dựa trên phân tích DMFT ở giới hạn không gian vô hạn 

chiều, chúng tôi đề xuất một sơ đồ ED cải biên cho DMFT trong mạng perovskite 

hữu hạn chiều. Trái với ED thông thường [48,172], ED cải biên khôi phục được các 

kết quả tính bằng NRG. Nó cũng có thể được sử dụng như một phương pháp giải 

bài toán một tạp hiệu dụng thay thế cho NRG đối với DMFT trong mạng perovskite 

hữu hạn chiều. ED cải biên có thể được bổ sung vào lí thuyết hàm mật độ (DFT) 

cộng với DMFT cho tính toán cấu trúc điện tử các vật liệu thực có dải năng lượng 

phẳng hay cực hẹp [49,50].  

4.2. Mô hình Hubbard trong mạng siêu perovskite và nghiệm lý thuyết 

trường trung bình động 

Chúng ta xét mô hình Hubbard trong mạng siêu perovskite d chiều: 
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𝐻 = −𝑡 ∑ 𝑐𝑖𝜎
† 𝑐𝑗𝜎

⟨𝑖,𝑗⟩,𝜎

+ 𝑈∑𝑐𝑖↑
† 𝑐𝑖↑𝑐𝑖↓

† 𝑐𝑖↓
𝑖

, (4.1) 

trong đó 𝑐𝑖𝜎
†  (𝑐𝑖𝜎) là toán tử sinh (hủy) electron với spin  ở vị trí i. t là thông số 

nhảy và chúng ta chỉ xét nhảy nút giữa các vị trí lân cận gần nhất. U là tương tác 

Coulomb cục bộ. Mạng siêu perovskite d chiều bao gồm mạng lập phương d chiều 

và các vị trí bổ sung ở giữa cạnh của hình lập phương. Trong không gian hai chiều, 

mạng siêu perovskite gọi là mạng Lieb [149]. Mạng perovskite ba chiều có thể thấy 

trong hợp chất perovskite [163]. Mạng siêu perovskite là mạng lưỡng phân. Kí hiệu 

các mạng con là C và A, trong đó C là mạng lập phương và A là mạng con của các 

vị trí giữa cạnh. Ô đơn vị của mạng siêu perovskite là ô đơn vị của mạng lập 

phương và chúng bao gồm một vị trí của mạng lập phương C và d vị trí lân cận gần 

nhất nó của mạng con A. Kí hiệu số nút của mạng lập phương C là NC. Hamiltonian 

trong biểu thức (4.1) có thể viết lại là: 

𝐻 = −𝑡∑𝑐𝐼𝜎
† 𝑎𝐼𝑙𝜎 +𝐻. 𝑐. +

𝐼,𝑙,𝜎

∑(휀𝑐 − 𝜇𝜎)𝑐𝐼𝜎
† 𝑐𝐼𝑎

𝐼𝜎

−∑𝜇𝜎𝑎𝐼𝑙𝜎
† 𝑎𝐼𝑙𝜎

𝐼𝑙𝜎

+ 𝑈∑𝑛𝐼↑
𝑐 𝑛𝐼↓

𝑐

𝐼

+ 𝑈∑𝑛𝐼𝑙↑
𝑎 𝑛𝐼l↓

𝑎 ,

𝐼𝑙

 

  (4.2) 

trong đó c và a kí hiệu toán tử electron cho mạng con C và A. Chỉ số vị trí I chạy 

trên các vị trí của mạng lập phương C. l = 1, 2, …, d là chỉ số vị trí của vị trí lân cận 

gần nhất của mạng con A xung quanh vị trí I của mạng lập phương C. 𝑛𝐼𝑙𝜎
𝑎 =

𝑎𝐼𝑙𝜎
† 𝑎𝐼𝑙𝜎, 𝑛𝐼𝜎

𝑐 = 𝑐𝐼𝜎
† 𝑐𝐼𝜎 là các toán tử số hạt của electron trong mạng con A và C. 

𝜇𝜎 = 𝜇 + 𝜎ℎ. Ở đây, chúng tôi đưa ra thế hóa  và từ trường ngoài h. c là mức 

năng lượng cho electron trong mạng lập phương C. Chúng tôi cũng lấy hằng số 

mạng của mạng lập phương làm đơn vị chiều dài. 

4.2.1. Fermion tự do trong mạng siêu perovskite vô hạn chiều 

Đầu tiên, chúng ta xét trường hợp không tương tác (𝑈 = 0). Chúng ta ký 

hiệu 

𝜓𝐼𝜎 = (

𝑐𝐼𝜎
𝑎𝐼1𝜎
⋮

𝑎𝐼𝑑𝜎

), (4.3) 
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và biến đổi Fourier của nó trong không gian động lượng là 𝜓𝑘𝜎. Hàm Green không 

tương tác của electron trong không gian d chiều có thể viết là 

�̂�𝜎
𝑑(𝐤, 𝜔) = ≪ 𝜓𝐤𝜎|𝜓𝐤𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0

=

(

 
 
 
 
𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎 2𝑡 cos

𝑘1
2

⋯ 2𝑡 cos
𝑘𝑑
2

2𝑡 cos
𝑘1
2

𝜔 + 𝜇𝜎 ⋯ 0

⋮ ⋮ ⋱ ⋮

2𝑡 cos
𝑘𝑑
2

0 ⋯ 𝜔 + 𝜇𝜎 )

 
 
 
 

−1

. 
(4.4) 

Ma trận này có thể nghịch đảo tường minh. Chúng ta tính được định thức của 

nó bằng 

𝑑𝑒𝑡{[�̂�𝜎
𝑑(𝐤,𝜔)]−1}

= (𝜔 + 𝜇𝜎)
𝑑−1 [(𝜔 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎 − 휀𝑐) − 4𝑡

2∑cos2
𝑘𝑖
2

𝑑

𝑖=1

]. 
(4.5) 

Các không điểm của định thức cho thấy phổ năng lượng của Hamiltonian 

trong biểu thức (5.2). Có (𝑑 − 1) phổ bằng không và hai phổ tán sắc khác thỏa mãn 

phương trình đặc trưng 

휀𝐤𝜈(휀𝐤𝜈 − 휀𝑐) − 4𝑡
2∑cos2

𝑘𝑖
2

𝑑

𝑖=1

= 0. (4.6) 

Phổ tán sắc k phụ thuộc vào động lượng thông qua đại lượng 

4𝑡2∑ cos2
𝑘𝑖

2

𝑑
𝑖=1 . Ta có hàm mật độ trạng thái trần (tức là hàm mật độ trạng thái 

không tương tác) (DOS) 

𝑁𝑑(∈) =
1

𝑁𝑐
∑|∈|𝛿 (∈2− 4𝑡2∑cos2

𝑘1
2

𝑑

𝑖=1

)

𝐤

= |∈|𝜌𝑑(∈
2), (4.7) 

trong đó 𝜌𝑑(𝑥) =
1

𝑁𝑐
∑ 𝛿(𝑥 − 2𝑡2𝑑 − 2𝑡2∑ cos 𝑘𝑖

𝑑
𝑖=1 )𝑘 . 

Ở đây, chúng ta không đưa mức năng lượng c vào trong DOS trần này, bởi 

vì chúng ta chỉ sử dụng DOS này để tính tổng theo động lượng trong miền 

Brillouin. DOS trần có thể được xác định bằng việc sử dụng biến đổi Fourier [176] 

𝛷𝑑(𝑠) = ∫ 𝑑𝑥𝑒𝑖𝑠𝑥𝜌𝑑(𝑥)
∞

−∞

= exp{i𝑠2𝑡2𝑑 + 𝑑 ln[𝐽𝑜(2𝑡
2𝑠)]}, (4.8) 
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trong đó Jo(x) là hàm Bessel bậc không. Bằng việc khai triển hàm mũ trong công 

thức (5.8) theo lũy thừa của s, chúng ta thu được 

𝛷𝑑(𝑠) = exp {𝑖𝑠2𝑡
2𝑑 − 𝑑

(2𝑡2𝑠)2

4
−
𝑑

4
[
(2𝑡2𝑠)2

4
]

2

+ 𝑂[𝑑(𝑡2𝑠)6]} . (4.9) 

Trong giới hạn 𝑑 → ∞, 𝛷𝑑(𝑠) là hữu hạn và 𝜌𝑑(𝑥) không triệt tiêu khi và chỉ 

khi t tỉ lệ với 1 √𝑑⁄ . Thang tỷ lệ này cũng là thang tỷ lệ trong mạng lập phương 

[47,48,174]. Chúng ta đặt 

𝑡 =
𝑡∗

√2𝑑
, 

trong đó t* là một hằng số. Do đó trong giới hạn không gian vô hạn chiều, DOS trần 

trở thành 

𝑁(∈) = lim
𝑑→∞

𝑁𝑑(∈) =
1

2
[𝛿(∈ −𝑡∗) + 𝛿(∈ +𝑡∗)]. (4.10) 

Trong không gian vô hạn chiều, DOS trần có một dạng rất đơn giản. Nó chỉ 

là tổng của hai hàm delta ở ±𝑡∗. DOS trần thực đối với hai dải năng lượng tán sắc 

trong giới hạn không gian vô hạn chiều là  

�̃�(∈) = lim
𝑑→∞

1

2𝑁𝑐
∑𝛿(∈ −휀𝑘𝜈)

𝑘,𝜈

=
1

2
[𝛿(∈ −휀+) + 𝛿(∈ −휀−)], (4.11) 

trong đó 휀± =
𝑐

2
± [ 𝑐

2

4
+ (𝑡∗)2]

1

2
. Như chúng ta đã nhận xét, mô hình liên kết chặt 

trong mạng siêu perovskite d chiều có hai dải năng lượng tán sắc và (𝑑 − 1) dải 

phẳng suy biến ở mức năng lượng không. Ở giới hạn không gian vô hạn chiều, hai 

dải năng lượng tán sắc cũng trở nên phẳng và ở mức năng lượng .  

Nghịch đảo ma trận trong công thức (4.4), chúng ta thu được hàm Green 

không tương tác của các electron c và a trong không gian d chiều 

𝑔𝑐𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) = ≪ 𝑐𝐤𝜎|𝑐𝐤𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0 =
𝜔 + 𝜇𝜎

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎) − 4𝑡
2∑ cos2

𝑘𝑖
2

𝑑
𝑖=1

 

𝑔𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) = ≪ 𝑎𝐤𝑙𝜎|𝑎𝐤𝑙𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0

=
1

𝜔 + 𝜇𝜎
[1 +

4𝑡2 𝑐𝑜𝑠2
𝑘𝑙
2

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎) − 4𝑡
2∑ cos2

𝑘𝑖
2

𝑑
𝑖=1

] 
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𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) = ≪ 𝑐𝐤𝜎|𝑎𝐤𝑙𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0 = 2
2𝑡 𝑐𝑜𝑠

𝑘𝑙
2

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎) − 4𝑡
2∑ cos2

𝑘𝑖
2

𝑑
𝑖=1

 

𝑔𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) = ≪ 𝑎𝐤𝑙𝜎|𝑎𝐤𝑙′𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0

=
1

𝜔 + 𝜇𝜎

4𝑡2 cos
𝑘𝑙
2
cos

𝑘𝑙′
2

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎) − 4𝑡
2∑ cos2

𝑘𝑖
2

𝑑
𝑖=1

, 

trong đó 𝑙, 𝑙′ = 1,… , 𝑑 và 𝑙 ≠   𝑙′. Trong không gian thực trong ô đơn vị, hàm 

Green không tương tác bằng 

𝑔𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) = ≪ 𝑐𝐼𝜎|𝑐𝐼𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0 =
1

𝑁𝑐
∑𝑔𝑐𝜎

𝑑 (𝑘, 𝜔)

𝐤

 

𝑔𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝜔) = ≪ 𝑎𝐼𝑙𝜎|𝑎𝐼𝑙𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0 =
1

𝑁𝑐
∑𝑔𝑎𝑙𝜎

𝑑 (𝑘, 𝜔)

𝐤

 

𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝜔) = ≪ 𝑐𝐼𝜎|𝑎𝐼𝑙𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0 =
1

𝑁𝑐
∑𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎

𝑑 (𝑘, 𝜔)𝑒−
𝑖𝑘𝑙
2

𝐤

 

𝑔𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎
𝑑 (𝜔) = ≪ 𝑎𝐼𝑙𝜎|𝑎𝐼𝑙′𝜎

† ≫𝜔|𝑈=0
=
1

𝑁𝑐
∑𝑔𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎

𝑑 (𝑘, 𝜔)𝑒
𝑖(𝑘𝑙−𝑘𝑙′)

2

𝐤

. 

Khi số chiều không gian lớn 𝑡~
1

√𝑑
, hàm Green chéo  𝑔𝑐𝜎

𝑑 (𝜔), 𝑔𝑎𝑙𝜎
𝑑 ~

1

𝑑0
, 

trong khi đó hàm Green không chéo 

𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝜔) = −∫ 𝑑 ∈

∞

−∞

 

𝑁𝑑−1(∈)∫
𝑑𝑘𝑙
2𝜋

2𝑡 cos
𝑘𝑙
2
𝑒−

𝑖𝑘𝑙
2

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎)−∈ −4𝑡
2 cos2

𝑘𝑙
2

~
1

√𝑑

𝜋

−𝜋

 

 

𝑔𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎
𝑑 (𝜔) =

1

𝜔 + 𝜇𝜎
∫ 𝑑 ∈
∞

−∞

 

𝑁𝑑−2(∈)∫
𝑑𝑘𝑙
2𝜋

4𝑡2 cos
𝑘𝑙
2
cos

𝑘𝑙′
2
𝑒
𝑖(𝑘𝑙−𝑘𝑙′)

2

(𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎)(𝜔 + 𝜇𝜎)−∈ −4𝑡
2 cos2

𝑘𝑙
2
− 4𝑡2 cos2

𝑘𝑙′
2

~
1

𝑑

𝜋

−𝜋
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Do đó, trong giới hạn 𝑑 → ∞, chỉ hàm Green chéo, 𝑔𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) và 𝑔𝑎𝑙𝜎

𝑑 (𝜔) là 

hữu hạn, trong khi đó hàm không chéo 𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝜔) và 𝑔

𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎
𝑑 (𝜔) triệt tiêu. Các đặc 

tính này làm đơn giản hóa đáng kể DMFT. 

4.2.2. Lí thuyết trường trung bình động 

DMFT được xây dựng dựa trên giới hạn không gian vô hạn chiều. Trong giới 

hạn này, năng lượng riêng là một hàm cục bộ của tần số. Hàm Green toàn phần thỏa 

mãn phương trình Dyson 

�̂�𝜎(𝐤,𝜔) = {[�̂�𝜎
𝑑(𝐤, 𝜔)]−1 − ̂𝜎(𝜔)}

−1
, (4.12) 

trong đó ̂𝜎(𝜔) là năng lượng riêng. Năng lượng riêng có thể được biểu diễn bằng 

chuỗi nhiễu loạn của hàm Green không tương tác. Trong giới hạn 𝑑 → ∞, các hàm 

Green không tương tác 𝑔𝑐𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝜔) và 𝑔𝑎𝑎𝑙𝑙′𝜎

𝑑 (𝜔) triệt tiêu và các phần tử ngoài 

đường chéo của năng lượng riêng ̂𝜎(𝜔) cũng phải triệt tiêu. Do đó, năng lượng 

riêng ̂𝜎(𝜔) là một ma trận chéo với các phần tử (𝑐𝜎(𝜔),𝑎𝜎(𝜔),… , 𝑎𝜎(𝜔)). 

Ma trận trong phương trình (4.12) có thể nghịch đảo tường minh. Chúng ta thu được 

hàm Green cục bộ  

𝐺𝑎𝜎
𝑑 (𝜔) = ∫

𝑑𝑑𝑘

(2𝜋)𝑑
𝐺𝑎𝑙𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) =

1

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑎𝜎(𝜔)
+

1

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑎𝜎(𝜔)
∫

𝑑𝑘𝑙
2𝜋

𝜋

−𝜋

 

×∫𝑑 ∈ 𝑁𝑑−1(∈)
4𝑡2 𝑐𝑜𝑠2

𝑘𝑙
2

[𝜔 + 𝜇𝜎 − 휀𝑐 − 𝑐𝜎(𝜔)][𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑐𝜎(𝜔)] − 4𝑡
2 𝑐𝑜𝑠2

𝑘𝑙
2
−∈2

. 

 (4.13) 

Trong giới hạn 𝑑 → ∞, số hạng cuối cùng trong biểu thức (4.13) triệt tiêu, 

bởi vì 𝑡~
1

√𝑑
 và lim

𝑑→∞
𝑁𝑑−1(∈) = 𝑁(∈). Do đó, hàm Green cục bộ của electron a ở vô 

hạn chiều bằng 

𝐺𝑎𝜎(𝜔) = lim
𝑑→∞

𝐺𝑎𝜎
𝑑 (𝜔) =

1

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑎𝜎(𝜔)
. (4.14) 

Hàm Green cục bộ này có dạng rất đơn giản. Trông nó giống như hàm Green 

toàn phần với một mức năng lượng 𝜇𝜎. Hơn nữa, hàm Green cục bộ của electron a 

độc lập với động lực học của electron c. Trong DMFT, năng lượng riêng 𝑎𝜎(𝜔) 

được xác định từ động lực học của một nút mạng nhúng trong một môi trường hiệu 
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dụng. Động lực học này tương đương với động lực học của mô hình Anderson mô 

tả một tạp trong một bể dẫn [48] 

𝐻𝑑→∞
𝑎 = −∑𝜇𝜎𝑎𝜎

†𝑎𝜎
𝜎

+ 𝑈𝑛↑
𝑎𝑛↓

𝑎 +∑𝑉𝑚𝜎
𝑎 𝑏𝑚𝜎

† 𝑎𝜎
𝑚,𝜎

+𝐻. 𝑐. +∑𝐸𝑚𝜎
𝑎 𝑏𝑚𝜎

† 𝑏𝑚𝜎
𝑚,𝜎

, 

(4.15) 

trong đó 𝑏𝑚𝜎
† , 𝑏𝑚𝜎 là các toán tử sinh và hủy biểu diễn bể dẫn. Các thông số bể dẫn 

𝐸𝑚𝜎
𝑎  và 𝑉𝑚𝜎

𝑎  được xác định bởi phương trình tự hợp 

𝛥𝑎𝜎(𝜔) =∑
|𝑉𝑚𝜎

𝑎 |2

𝜔 − 𝐸𝑚𝜎
𝑎
,

𝑚

 (4.16) 

trong đó 𝛥𝑎𝜎(𝜔) = 𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑎𝜎(𝜔) − 𝐺𝑎𝜎
−1(𝜔) [48]. Đối với hầu hết các mạng 

thông thường, phương trình tự hợp không thể giải trực tiếp. Các thông số được xác 

định gần đúng bằng cực tiểu hóa khoảng cách giữa 𝛥𝑎𝜎(𝜔) và hình chiếu của nó 

vào một tập hợp hữu hạn các quỹ đạo [48]. Ngược lại, đối với mạng siêu perovskite 

vô hạn chiều, phương trình tự hợp có thể giải chính xác. Thực ra, sử dụng phương 

trình (4.14), chúng ta thu được ngay 𝛥𝑎𝜎(𝜔) = 0, dẫn đến 𝑉𝑚𝜎
𝑎 = 0. Do đó, 

Hamiltonian một nút hiệu dụng có dạng 

𝐻𝑑→∞
𝑎 = −∑𝜇𝜎𝑎𝜎

†𝑎𝜎
𝜎

+ 𝑈𝑛↑
𝑎𝑛↓

𝑎. (4.17) 

Chúng ta có thể kiểm tra Hamiltonian hiệu dụng này tạo ra phương trình 

Dyson (4.14). Thực chất nó chỉ là mô hình Hubbard một nút, hay còn gọi là mô 

mình Hubbard nguyên tử. Ta thu được năng lượng riêng và hàm Green [33] 

𝑎𝜎(𝜔) = 𝑈⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩ +

𝑈2⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩(1 − ⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩)

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑈(1 − ⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩)

, (4.18) 

𝐺𝑎𝜎(𝜔) =
1 − ⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩

𝜔 + 𝜇𝜎
+

⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑈
, (4.19) 

trong đó ⟨𝑛𝜎
𝑎⟩ là mật độ electron ở mạng con A. Nó có thể tính được từ hàm Green. 

Từ công thức (4.19) chúng ta thu được 

⟨𝑛𝜎
𝑎⟩ = (1 − ⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩)𝑓(−𝜇𝜎) + ⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩𝑓(𝑈 − 𝜇𝜎), (4.20) 

trong đó 𝑓(𝑥) = 1 (exp
𝑥

𝑇
+ 1)⁄  là hàm phân bố Fermi-Dirac ở nhiệt độ T. Ở nhiệt 

độ hữu hạn (𝑇 > 0), chúng ta luôn thu được lim
ℎ→0

(⟨𝑛↑
𝑎⟩ − ⟨𝑛↓

𝑎⟩) = 0. Do đó, mạng 

con A luôn ở trạng thái thuận từ ở nhiệt độ hữu hạn khi không có từ trường ngoài. 
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Tuy nhiên, ở nhiệt độ không tuyệt đối, nghiệm sắt từ tồn tại. Khi 0 < 𝜇 < 𝑈 và 

trong giới hạn ℎ → 0+ chúng ta thu được ⟨𝑛↑
𝑎⟩ = 1 và ⟨𝑛↓

𝑎⟩ = 0. Từ trường ℎ ≥ 0 

cố định chiều của độ từ hóa. Trạng thái từ hóa tự phát hoàn toàn bão hòa. Sắt từ ở 

trường hợp lấp đầy một nửa là do tính chất phẳng của dải năng lượng điện tử của 

electron a. Các electron có xu hướng phân cực spin để cực tiểu hóa năng lượng 

tương tác Coulomb mà không làm mất động năng. 

Đối với electron c, chúng ta thu được hàm Green cục bộ 

𝐺𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) = ∫

𝑑𝑑𝑘

(2𝜋)𝑑
𝐺𝑐𝜎
𝑑 (𝐤,𝜔), 

trong đó 

𝐺𝑐𝜎
𝑑 (𝐤, 𝜔) = [𝜔 − 휀𝑐 + 𝜇𝜎 − 𝑐𝜎

𝑑 (𝜔) −
4𝑡2∑ cos2

𝑘𝑖
2

𝑑
𝑖=1

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑐𝜎
𝑑 (𝜔)

]

−1

. 

Trong giới hạn không gian vô hạn chiều, chúng ta thu được 

𝐺𝑐𝜎(𝜔) = lim
𝑑→∞

𝐺𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) =

1

𝜔 + 𝜇𝜎 − 휀𝑐 − 𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) − 𝑡∗2𝐺𝜎

𝑎(𝜔)
. (4.21) 

Trong DMFT, năng lượng riêng 𝑐𝜎
𝑑 (𝜔) được xác định từ động lực học của 

một tạp liên kết với một bể dẫn hiệu dụng. Hamiltonian hiệu dụng có dạng 

𝐻𝑒𝑓𝑓
𝑐 =∑(휀𝑐 − 𝜇𝜎)𝑐𝜎

†𝑐𝜎
𝜎

+ 𝑈𝑛↑
𝑐𝑛↓

𝑐 +∑𝑉𝑚𝜎
𝑐 𝑑𝑚𝜎

† 𝑐𝜎
𝑚,𝜎

+𝐻. 𝑐. +∑𝐸𝑚𝜎
𝑐 𝑑𝑚𝜎

† 𝑑𝑚𝜎
𝑚,𝜎

, 

(4.22) 

trong đó 𝑑𝑚𝜎
† , 𝑑𝑚𝜎 là các toán tử sinh, hủy biểu diễn bể dẫn. Các thông số bể dẫn 

𝐸𝑚𝜎
𝑐  và 𝑉𝑚𝜎

𝑐  lại được xác định bằng phương trình tự hợp [48] 

𝛥𝑐𝜎(𝜔) =∑
|𝑉𝑚𝜎

𝑐 |2

𝜔 − 𝐸𝑚𝜎
𝑐

𝑚

=
𝑡∗2(1 − ⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩)

𝜔 + 𝜇𝜎
+

𝑡∗2⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩

𝜔 + 𝜇𝜎 − 𝑈
. (4.23) 

Phương trình này cho 𝑉1𝜎
𝑐 = 𝑡∗√1 − ⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩, 𝐸1𝜎
𝑐 = −𝜇𝜎 và 𝑉2𝜎

𝑐 = 𝑡∗√⟨𝑛−𝜎
𝑎 ⟩, 

𝐸2𝜎
𝑐 = 𝑈 − 𝜇𝜎. Do đó, Hamiltonia hiệu dụng xác định năng lượng riêng của 

electron c có dạng 

𝐻𝑑→∞
𝑐 =∑ (휀𝑐 − 𝜇𝜎)𝑐𝜎

†𝑐𝜎 + 𝑈𝑛↑
𝑐𝑛↓

𝑐

𝜎
+ 𝑡∗∑ (휀𝑐 − 𝜇𝜎)𝑐𝜎

†𝑐𝜎 + 𝑈𝑛↑
𝑐𝑛↓

𝑐

𝜎
− 

−∑ 𝜇𝜎𝑑1𝜎
† 𝑑1𝜎

𝜎
+ 𝑡∗∑ √⟨𝑛−𝜎

𝑎 ⟩(𝑐𝜎
†𝑑2𝜎 + 𝐻. 𝑐. )

𝜎
+∑ (𝑈 − 𝜇𝜎)𝑑2𝜎

† 𝑑2𝜎 .
𝜎

 

(4.24) 



85 

 

Chúng ta có thể kiểm tra rằng Hamiltonian hiệu dụng trên dẫn đến phương 

trình Dyson (4.21). Nó cũng cho thấy có sự lai hóa giữa các dải năng lượng phẳng 

suy biến vĩ mô với các dải năng lượng tán sắc. Trái với mạng lập phương 

[166,167,174], phương trình tự hợp của DMFT cho mạng siêu perovskite vô hạn 

chiều có thể giải giải tích. Điều đó cho phép chúng ta xây dựng Hamiltonian tạp 

hiệu dụng như trong phương trình (4.17) và (4.24). Cho đến nay, mạng siêu 

perovskite vô hạn chiều là một cấu trúc mạng độc đáo, ở đó các phương trình tự hợp 

của DMFT có thể giải chính xác. Bởi vì DMFT chính xác trong giới hạn vô hạn 

chiều, cho nên mô hình Hubbard của mạng siêu perovskite vô hạn chiều cũng có thể 

giải chính xác.  

Ở nhiệt độ không tuyệt đối và 0 < 𝜇 < 𝑈, ⟨𝑛↑
𝑎⟩ = 1, ⟨𝑛↓

𝑎⟩ = 0, chúng ta thu 

được 

𝐻𝑑→∞
𝑐 =∑ (휀𝑐 − 𝜇 − 𝜎ℎ)𝑐𝜎

†𝑐𝜎 + 𝑈𝑛↑
𝑐𝑛↓

𝑐 + 𝑡∗(𝑐↑
†𝑑1↑ + 𝑑1↑

† 𝑐↑)
𝜎

− (𝜇 + ℎ)𝑑1↑
† 𝑑1↑ + 

+𝑡∗(𝑐↓
†𝑑2↓ + 𝑑2↓

† 𝑐↓) + (𝑈 − 𝜇 + ℎ)𝑑2↓
† 𝑑2↓. 

(4.25) 

Hamiltonian hiệu dụng này mô tả một tạp liên kết với hai mức của một bể 

nhiệt với mức năng lượng trần khác nhau. Tuy nhiên, mỗi thành phần spin của tạp 

chỉ liên kết với một mức năng lượng. Do đó, việc tách mức năng lượng có thể dẫn 

đến mất cân bằng số spin, tạo ra tính sắt từ của mạng lập phương C. Trạng thái sắt 

từ xuất hiện do sắt từ của dải năng lượng phẳng của mạng con A, bất kể tương tác 

Coulomb của các electron c mạnh hay yếu. Khi mạng con A là thuận từ, cơ chế sắt 

từ này không đúng nữa, bởi vì cả hai thành phần spin của electron c được kết hợp 

cân bằng với mức năng lượng bể dẫn. Trái với trường hợp mạng con A, 

Hamiltonian hiệu dụng trong biểu thức (4.25) có thể không dẫn đến công thức giải 

tích cuối cùng đối với hàm Green tạp. Tuy nhiên, chúng ta có thể tính toán hàm 

Green tạp bằng phương pháp chéo hóa chính xác. Trong giới hạn ℎ → 0, chúng ta 

cũng có thể tính mật độ số hạt và độ từ hóa của các electron c.  

𝑛𝑐 =∑⟨𝑛𝜎
𝑐 ⟩

𝜎

, (4.26) 
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𝑚𝑐 =

{
 
 

 
 1

2

⟨𝑛↑
𝑐⟩ − ⟨𝑛↓

𝑐⟩

𝑛𝑐
,  nếu 𝑛𝑐 ≤ 1

1

2

⟨𝑛↑
𝑐⟩ − ⟨𝑛↓

𝑐⟩

2 − 𝑛𝑐
,  nếu 𝑛𝑐 > 1

 (4.27) 

Ở đây, khi 𝑛𝑐 > 1 chúng ta đã định nghĩa độ từ hóa của các lỗ trống. Khi 

𝑚𝑐 = 0, trạng thái cơ bản của lập phương C là thuận từ. Khi 0 < |𝑚𝑐| < 1 2⁄ , trạng 

thái cơ bản của lập phương C là sắt từ và không bão hòa, và khi |𝑚𝑐| = 1 2⁄ , trạng 

thái cơ bản vẫn là sắt từ nhưng bão hòa hoàn toàn. Nếu 𝑚𝑐 > 0, spin của electron 

trong lập phương C song song với spin của electron trong mạng con A. Trong 

trường hợp này, cả mạng là sắt từ. Nếu 𝑚𝑐 < 0, độ từ hóa của lập phương C ngược 

chiều với độ từ hóa của mạng con A. Trong trường hợp này, cả mạng là feri từ. 

Chúng tôi tính năng lượng riêng 𝑐𝜎(𝜔) từ Hamiltonian hiệu dụng trong biểu 

thức (4.25) bằng phương pháp chéo hóa chính xác ở nhiệt độ không tuyệt đối. 

Chúng tôi quan tâm đến miền giá trị 0 < 𝜇 < 𝑈, ở đó các electron trong mạng con 

A tạo nên trạng thái cơ bản sắt từ bão hòa hoàn toàn. Trong hình 4.2, chúng tôi trình 

bày mật độ electron c như là hàm số của mức năng lượng trần 휀𝑐. Bởi vì chúng tôi 

chọn 𝜇 = 𝑈 2⁄  nên hệ có đối xứng điện tử – lỗ trống. Trong hình 4.2, chúng ta có 

thể thấy rằng mật độ số hạt nc được xác định duy nhất trong ba miền khác nhau: nc 

xung quanh 0 (lấp đầy electron), 1 (lấp đầy một nửa), và 2 (lấp đầy lỗ trống). Ở các 

giá trị nhất định của 휀𝑐 𝑡
∗⁄ , mật độ số hạt nc thay đổi đột ngột và giá trị của nó trở 

nên bất định. Đặc điểm này cho thấy ở t* có sự phân tách pha. 

 

Hình 4.2. Mật độ số hạt nc của các electron c là hàm của mức năng lượng 휀𝑐 

tại 𝑈 = 5 và 𝜇 = 𝑈 2⁄  (𝑡∗ = 1). 
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Trong hình 4.3, chúng tôi trình bày sự phụ thuộc của độ từ hóa mc vào mật 

độ điện tích nc đối với các giá trị khác nhau của thế hóa µ. Chúng tôi sử dụng mức 

năng lượng 휀𝑐 để thay đổi mật độ nc. Phân tách pha xảy ra ở miền giá trị mà mật độ 

nc trở nên bất định. Khi 𝜇 << 𝑈 2⁄ , phân tách pha xảy ra xung quanh độ lấp đầy 

một nửa. Ngoài miền phân tách pha, đối với mật độ 𝑛𝑐 < 1, 𝑚𝑐 = 1 2⁄ , do đó 

mạng lập phương C là sắt từ bão hòa hoàn toàn, ngược lại trong miền 1 < 𝑛𝑐 < 2, 

−1 2⁄ < 𝑚𝑐 < 0, do đó mạng lập phương C vẫn là sắt từ, nhưng độ từ hóa của nó 

không bão hòa. Đối với mạng toàn phần, khi 𝑛𝑐 < 1 trạng thái cơ bản là sắt từ bão 

hòa hoàn toàn, trong khi đó khi 1 < 𝑛𝑐 < 2, trạng thái cơ bản là feri từ bởi vì độ từ 

hóa của mạng lập phương mc là âm. Trái với trường hợp hai chiều, ở đó sự chuyển 

pha từ sắt từ sang feri từ do tương tác Coulomb, chúng ta thấy phân tách pha giữa 

pha sắt từ và feri từ do mức năng lượng phân tách. Thực ra, trong giới hạn không 

gian vô hạn chiều, tất cả các dải năng lượng trở nên phẳng và bất cứ giá trị hữu hạn 

nào của tương tác Coulomb đều sẽ chiếm ưu thế và không thể dẫn đến bất cứ sự 

chuyển pha nào. Thay vì tương tác Coulomb, các mức năng lượng bị phân tách dẫn 

đến mất cân bằng về mật độ số hạt theo spin mà dẫn đến chuyển pha sắt từ - feri từ 

qua miền phân tách pha. Khi thế hóa µ tăng, phân tách pha dịch chuyển đến miền 

mật độ điện tích nhỏ hơn, và miền phân tách pha bổ sung xảy ra trong miền mật độ 

𝑛𝑐 > 1. Khi 𝜇 = 𝑈 2⁄ , hai miền phân tách pha này chia miền mật độ nc thành ba 

miền. Khi lấp đầy điện tử hoặc lỗ trống, mạng lập phương C là sắt từ bão hòa hoàn 

toàn, trong khi đó gần miền lấp đầy một nửa, nó là sắt từ không bão hòa. Khi 𝜇 >

𝑈 2⁄ , tính huống được phân tích ở trên vẫn xảy ra với các hạt được thay thế bằng lỗ 

trống. Chú ý rằng đối với tất cả các giá trị của thế hóa trong khoảng 0 < 𝜇 < 𝑈, mật 

độ electron trong mạng con A luôn luôn là 𝑛𝑎 = 1. Trạng thái cơ bản được xác định 

duy nhất bằng các thông số của mô hình µ và c chứ không phải bằng c và mật độ 

toàn phần 𝑛 = 𝑛𝑎 + 𝑛𝑐. Với mật độ toàn phần cố định 𝑛, nhiều giá trị của thế hóa 

có thể thu được và các trạng thái cơ bản khác nhau có thể được thiết lập.  

 

 

 

 



88 

 

 

Hình 4.3. Độ từ hóa mc phụ thuộc vào mật độ điện tích nc của các electron c đối 

với các giá trị khác nhau của thế hóa µ. PS kí hiệu pha phân tách pha, 𝑈 = 5, 𝑡∗ = 1. 

Trong hình 4.4, chúng tôi trình bày độ từ hóa mc của mạng lập phương C như 

là hàm số của tương tác Coulomb U khi lấp đầy một nửa 𝜇 = 𝑈 2⁄  và 휀𝑐 = 0. 

Chúng ta thấy rằng mc tiến tới giá trị −1 2⁄  chỉ khi 𝑈 → ∞. Với các giá trị hữu hạn 

của tương tác Coulomb, trạng thái cơ bản sắt từ của mạng lập phương C không bão 

hòa khi lấp đầy một nửa. Tuy nhiên, gần miền lấp đầy một nửa, độ phân cực spin 

sắt từ của mạng lập phương C trái với phân cực của mạng con A. Kết quả là, trạng 

thái cơ bản của toàn mạng là feri từ. Điều này phù hợp với lí thuyết Lieb, bởi vì 

mạng con C và A có số nút mạng không bằng nhau. Chú ý trong mạng Lieb hai 

chiều, DMFT cũng cho trạng thái cơ bản là feri từ, tuy nhiên, chỉ trong trạng thái 

kết hợp mạnh. Feri từ trong mạng Lieb hai chiều là do trao đổi Heisenberg phản sắt 

từ trong miền kết hợp mạnh, trong khi đó trong mạng perovskite vô hạn chiều, feri 

từ xuất hiện từ dải năng lượng phẳng và sự lai hóa giữa dải năng lượng phẳng suy 

biến vĩ mô và dải năng lượng tán sắc.  
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Hình 4.4. Độ từ hóa mc của mạng lập phương C như là hàm của tương tác 

Coulomb U khi lấp đầy một nửa, 𝜇 = 𝑈 2⁄ , và 휀𝑐 = 0, 𝑡
∗ = 1. 

 

Hình 4.5. Giản đồ pha từ của mạng lập phương C. SF (UF) kí hiệu cho sắt từ 

bão hòa (không bão hòa). Sự tách pha xảy ra ở biên pha 𝑈 = 5, 𝑡∗ = 1. 

Cuối cùng, giản đồ pha được trình bày trong hình 4.5. Giản đồ pha phân biệt 

ba miền, hai miền là sắt từ bão hòa (𝑚𝑐 = 1 2⁄ ) phân tách với miền sắt từ không 

bão hòa (−1 2⁄ < 𝑚𝑐 < 0). Biên giới pha thực ra là phân tách pha, ở đó mật độ 

điện tích nc trở nên bất định. Đối với toàn mạng, miền sắt từ bão hòa tương ứng với 

sắt từ hoàn toàn, trong khi đó miền không bão hòa tương ứng với feri từ. Khi lấp 

đầy một nửa 𝜇 = 𝑈 2⁄  và 휀𝑐 = 0, trạng thái cơ bản là feri từ.  

4.2.3. Áp dụng vào mạng perovskite hữu hạn chiều 

Mô hình một tạp hiệu dụng được xác định trong biểu thức (4.17) và (4.24) 

cho động lực học cục bộ của các electron trong mạng perovskite một cách chính 
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xác, tuy nhiên, chỉ trong giới hạn không gian vô hạn chiều. Chúng ta có thể thấy 

rằng mô hình một tạp hiệu dụng của các electron a trong biểu thức (4.17) sẽ tạo ra 

hai dải năng lượng con Hubbard ở vị trí −𝜇 và 𝑈 − 𝜇. Trong trường hợp hai chiều, 

điều này phù hợp với các kết quả NRG trong miền kết hợp mạnh. Trong mạng 

perovskite hữu hạn chiều, trường trung bình động 𝛿𝛥𝑎𝜎(𝜔) ≡ 𝛥𝑎𝜎(𝜔) và 

𝛿𝛥𝑐𝜎(𝜔) ≡ [𝛥𝑐𝜎(𝜔) − (𝑡
∗)2𝐺𝑎𝜎(𝜔)] không triệt tiêu nữa. Do đó, các bể dẫn trong 

mô hình một tạp hiệu dụng trong các biểu thức (4.17) và (4.24) không tạo ra trường 

trung bình động. Để xét các giá trị hữu hạn của 𝛿𝛥𝑎𝜎(𝜔) và 𝛿𝛥𝑐𝜎(𝜔) trong mạng 

hữu hạn chiều, chúng ta biểu diễn chúng thành tổ hợp hữu hạn các quỹ đạo 

𝛿𝛥𝑎𝜎(𝜔) = ∑
|𝑉𝑚𝜎

𝑎 |2

𝜔 − 𝐸𝑚𝜎
𝑎

𝑛𝑠
𝑎

𝑚=1

, (4.28) 

𝛿𝛥𝑐𝜎(𝜔) = ∑
|𝑉𝑚𝜎

𝑐 |2

𝜔 − 𝐸𝑚𝜎
𝑐
.

𝑛𝑠
𝑎

𝑚=1

 (4.29) 

Biểu diễn này tương tự như phương pháp ED thông thường, ngoại trừ số 

hạng (𝑡∗)2𝐺𝑎𝜎(𝜔) trong 𝛿𝛥𝑐𝜎(𝜔), là tính chất của nghiệm chính xác khi giới hạn 

không gian vô hạn chiều. Sau đây chúng ta sẽ thấy số hạng này là quan trọng, không 

có nó, ED có thể tạo ra các kết quả giả. Trường trung bình động 𝛿𝛥𝑎𝜎(𝜔) và 

𝛿𝛥𝑐𝜎(𝜔) biểu diễn độ lệch từ giới hạn không gian vô hạn chiều. Mô hình một tạp 

hiệu dụng tương ứng trở thành 

𝐻𝛼 = 𝐻𝑑→∞
𝛼 +∑𝑉𝑚𝜎

𝛼 𝑓𝑚𝜎
† 𝛼𝜎

𝑚,𝜎

+𝐻. 𝑐. +∑𝐸𝑚𝜎
𝛼 𝑓𝑚𝜎

† 𝑓𝑚𝜎
𝑚,𝜎

, 

trong đó  ký hiệu các electron a hoặc c. 𝐻𝑑→∞
𝑎  và 𝐻𝑑→∞

𝑐  đã được định nghĩa trong 

các biểu thức (4.17) và (4.24). Như trong ED thông thường, các thông số bể dẫn 

𝑉𝑚𝜎
𝛼  và 𝐸𝑚𝜎

𝛼  được xác định bằng cách cực tiểu hóa khoảng cách 

𝑟 =
1

𝑀
∑𝜔𝑛

−𝑘 |𝛿𝛥𝛼𝜎(𝑖𝜔𝑛) − ∑
|𝑉𝑚𝜎

𝛼 |2

𝑖𝜔𝑛 − 𝐸𝑚𝜎
𝛼

𝑛𝑠
𝑎

𝑚=1

|

𝑀

𝑛=1

2

. (4.30) 

trong đó 𝜔𝑛 = (2𝑛 − 1)𝜋𝑇 là tần số Matsubara, M là số tần số chặn trên, và k là 

thông số được đưa vào để làm khớp tần số thấp tốt hơn [175]. Đặc biệt, trong tính 

số, chúng tôi chọn 𝑘 = 3. Chúng tôi giải số DMFT với ED cải biên để giải bài toán 
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một tạp cho mạng perovskite hai chiều (có nghĩa là mạng Lieb) khi lấp đầy một nửa 

(𝜇 =
𝑈

2
,  휀𝑐 = 0).  

 

Hình 4.6. Mật độ trạng thái (DOS) của các electron của mạng con C và A khi 

lấp đầy một nửa (𝜇 =
𝑈

2
, 휀𝑐 = 0) trong mạng Lieb hai chiều. Đường liền nét màu 

lam, đường chấm chấm màu lục, và hình tròn đặc màu đỏ là DOS tính bằng DMFT 

với ED cải biên (𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 3), ED thông thường (𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 4) và NRG. Các kết 

quả NRG được lấy từ tài liệu [156]. 

Để tính tích phân trong không gian động lượng, ta lấy mạng vuông 128 × 128 

điểm. Tần số Matsubara được gián đoạn hóa với nhiệt độ tưởng tượng 𝑇 = 0,01𝑡. 

ED được thực hiện với số quỹ đạo bể dẫn 𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 3. Chúng tôi cũng kiểm tra 

các kết quả với 𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 4. Chúng tôi tính DOS 𝜌𝛼𝜎(𝜔) =
Im𝐺𝛼𝜎(𝜔−𝑖𝜂)

𝜋
 với bề 

rộng hàm delta 𝜂 = 0,01𝑡. Trong hình 4.6, chúng tôi trình bày DOS thu được bằng 

DMFT với ED cải biên và so sánh chúng với DOS thu được bởi DMFT với NRG và 

bằng DMFT với ED thông thường [48,156,172]. ED thông thường được thực hiện 

với số quỹ đạo bể dẫn 𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 5. 

Cả ED thông thường và ED cải biên đều có cùng tổng số quỹ đạo liên kết với 

tạp c trong ED. Giống như ED, DOS thu được bằng ED cải biên cho thấy đỉnh gián 

đoạn. Tuy nhiên, cấu trúc các đỉnh chính phù hợp với các kết quả NRG như chỉ ra 

trên hình 4.6. Trái lại, DOS thu được bằng ED thông thường cho thấy chúng có tính 

chất khác nhau đáng kể. Ví dụ, đối với 𝑈 = 2,8𝑡, DOS thu được bằng ED thông 

thường cho thấy trạng thái kim loại, trong khi đó cả NRG và ED cải biên đều cho 
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nghiệm là trạng thái điện môi. Đối với tương tác mạnh (𝑈 = 5,6𝑡), các đỉnh chính 

trong DOS thu được bằng ED thông thường dịch từ DOS thu được bằng NRG và 

ED cải biên. Các kết quả này cho thấy rằng quy trình cực tiểu hóa khoảng cách giữa 

trường trung bình động và bể nhiệt hữu hạn có thể tạo ra cho các dải năng lượng 

phẳng. ED cải biên xét tính chất dải năng lượng phẳng một cách rõ ràng qua số 

hạng (𝑡∗)2𝐺𝑎𝜎(𝜔). Trong hình 4.7, chúng tôi vẽ độ từ hóa mạng con phụ thuộc vào 

tương tác. Hình 4.7 cho thấy sự phù hợp giữa ED cải biên và các kết quả NRG cho 

toàn khoảng tương tác, trong khi đó ED thông thường chỉ cho độ từ hóa mạng con 

không tốt khi tương tác yếu. Thực ra, độ từ hóa tự phát của mạng con A không triệt 

tiêu khi tương tác 𝑈 → 0 [156]. Nó chỉ triệt tiêu ở 𝑈 = 0. Tính chất này cũng xảy ra 

với nghiệm chính xác trong giới hạn không gian vô hạn chiều. Do tính phẳng của 

dải năng lượng, bất cứ tương tác giá trị hữu hạn nào cũng sẽ trở nên chiếm ưu thế và 

nó dẫn hệ đến trạng thái trật tự từ. Chúng ta cũng có thể thấy rằng đối với tương tác 

yếu DOS cục bộ 𝜌𝑎𝜎(𝜔) cho thấy một đỉnh rất hẹp do tính phẳng của dải năng 

lượng [156]. Kết quả là, quá trình cực tiểu hóa trong ED thông thường không giữ 

được tính phẳng của dải năng lượng và điều này tạo ra kết quả giả. 

 

Hình 4.7. Sự phụ thuộc vào tương tác của độ từ hóa mạng con tính bằng 

DMFT với NRG, ED cải biên (MED) (𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 3), và ED thông thường (SED) 

(𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 5) khi lấp đầy một nửa (𝜇 = 𝑈 2⁄ , 휀𝑐 = 0) trong mạng Lieb hai chiều. 

Các kết quả NRG được lấy từ tài liệu [156]. 
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Phương pháp NRG đối với bài toán một tạp hiệu dụng có thể mở rộng cho 

nhiệt độ hữu hạn [176]. Tuy nhiên, trong phương pháp NRG, nhiệt độ khó thay đổi 

liên tục. Trái lại, phương pháp ED cải biên làm việc tốt với DMFT ở nhiệt độ bất kì 

[176]. Nó cũng tính được hàm Green với các tần số thực và ảo. Các tính chất này là 

ưu điểm của phương pháp ED. Trong hình 4.8, chúng tôi vẽ sự phụ thuộc vào nhiệt 

độ của độ từ hóa mạng con thu được bằng DMFT với ED cải biên. Độ từ hóa cả hai 

mạng con đều triệt tiêu ở cùng một nhiệt độ tới hạn. Điều này cho thấy rằng trật tự 

từ phải xảy ra đồng thời trong cả hai mạng con. Bởi vì ED cải biên làm việc tốt đối 

với mạng perovskite hai chiều, nó cũng có thể sử dụng để giải bài toán tạp hiệu 

dụng thay thế cho mạng perovskite ba chiều. ED cải biên có thể sử dụng cho 

DFT+DMFT đối với tính toán cấu trúc điện tử [49,50]. Gần đây, trạng thái sắt từ 

trong một số hợp chất perovskite ABO3 trên cơ sở oxit kim loại chuyển tiếp đã thu 

hút nhiều quan tâm nghiên cứu [164-169]. Đặc biệt, perovskite trên nền tảng osmate 

cho thấy có tính chất của dải năng lượng phẳng [169]. Hầu hết các nghiên cứu lí 

thuyết tập trung vào quỹ đạo điện tử d trong ion kim loại chuyển tiếp và bỏ qua sự 

lai hóa của chúng với quỹ đạo p của ion oxi xung quanh [168]. Sự lai hóa trong bát 

diện chung góc BO6 tạo ra mạng perovskite ba chiều. Chúng ta hy vọng rằng 

DFT+DMFT với ED cải biên có thể được áp dụng cho tính toán cấu trúc điện tử của 

các vật liệu này. 
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Hình 4.8. Sự phụ thuộc vào nhiệt độ của độ từ hóa mạng con tính toán bằng 

DMFT với ED cải biên (𝑛𝑠
𝑎 = 𝑛𝑠

𝑐 = 3) khi lấp đầy một nửa (𝜇 =
𝑈

2
, 휀𝑐 = 0) trong 

mạng Lieb hai chiều. 

4.3. Kết luận phần I 

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.  
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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. 

Phần II. Các trạng thái điện môi tô pô trong mạng tinh thể Lieb khi có 

liên kết spin – quỹ đạo và từ trường 

4.4. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu 

Ở phần I, chúng tôi đã xây dựng lý thuyết trường trung bình động cho mạng 

tinh thể có cấu trúc dải năng lượng phẳng. Nghiên cứu mô hình Hubbard trong 

mạng tinh thể Lieb bằng DMFT có thấy trạng thái cơ bản có tính chất feri từ, mà độ 

từ hóa trong hai mạng con khác nhau. Do vậy, vai trò của tương quan điện tử trong 

mạng tinh thể Lieb thể hiện qua độ từ hóa của các mạng con. Các độ từ hóa này có 

thể xem như là một từ trường hiệu dụng tác động lên điện tử. Cách tiếp cận này 

tương tự như trong gần đúng trường trung bình tĩnh. Trong phần này, để đơn giản 

cho nghiên cứu, chúng tôi xét tương quan điện tử trong mạng Lieb như các từ 

trường ngoài tác động hiệu dụng lên điện tử và coi các từ trường ngoài này như các 

thông số đầu vào. Cách tiếp cận này không tự hợp, và chỉ là bước đầu tiên trong 

nghiên cứu vai trò của tương quan điện tử trong hệ có cấu trúc dải năng lượng 

phẳng và tương hỗ của chúng với liên kết spin – quỹ đạo lên điều kiện tồn tại và 

tính chất của các điện môi tô pô. 

Ảnh hưởng lẫn nhau giữa SOC và từ trường có thể làm xuất hiện các trạng 

thái kỳ lạ, như trạng thái điện môi bán tô pô, có nghĩa là trạng thái một thành phần 

spin của electron là điện môi tô pô, trong khi đó thành phần spin kia có tính tô pô 

tầm thường hoặc kim loại. 

Điện môi tô pô có thể thấy trong một số hệ dải năng lượng phẳng, ví dụ trong 

mạng Lieb có cấu trúc vật liệu perovskite khi có SOC.  
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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 

𝐻 = ∑ 𝑡𝑖𝑗𝑐𝑖𝜎
† 𝑐𝑗𝜎⟨𝑖,𝑗⟩𝜎 + 𝑖𝜆∑ 𝑣𝑖𝑗𝑐𝑖𝜎

† 𝜎𝑐𝑗𝜎⟨⟨𝑖,𝑗⟩⟩,𝜎 − ∑ ℎ𝑖𝑐𝑖𝜎
† 𝜎𝑐𝑖𝜎𝑖 , (4.31) 

trong đó 
†

ic   ( ic  ) là toán tử sinh (hủy) electron có spin  ở vị trí mạng i. Biến spin 

1 =   kí hiệu spin lên và spin xuống theo phương z. tij là thông số nhảy nút giữa 

vị trí i và j. i, j  và i, j  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 lân cận gần nhất tiếp theo [42,43]. Dấu ijv 1=   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.  

Hằng số mạng được đặt a = 1 cho đơn vị chiều dài. Nhảy nút giữa các vị trí 

lân cận gần nhất được điều khiển dọc theo trục x và y: 

𝑡𝑖𝑗 = −𝑡(1 ± 𝛿), (4.32) 

trong đó  là thông số điều biến. Điều biến nhảy nút cũng được chỉ ra trên hình 4.9 

[179]. Tuy nhiên, trong nghiên cứu ở đây chúng tôi chỉ xét trường hợp  = 0, bởi vì 

ở phần I chúng tôi cũng chỉ xét trường hợp  = 0. Trường hợp điều biến   ≠ 0 được 

công bố trong bài báo. Chúng ta chỉ xét trường hợp khi từ trường áp dụng như nhau 

với các electron ở các vị trí B và C của mạng, có nghĩa là B Ch h= . Sau đây t 1=  

được sử dụng như đơn vị năng lượng. 
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Hình 4.9. (a) Cấu trúc mạng Lieb với SOC và điều biến mạng. Các mũi tên 

cho thấy dấu ijv 1=  của SOC. Trong chiều ngược lại ijv 1= − . (b) Một băng nano 

với biên mở thẳng trong trục y và biên tuần hoàn theo trục x. 

Các băng nano được xây dựng bằng cách cho phép biên tuần hoàn theo trục x 

và biên mở theo trục y. Biên mở của băng nano có ba loại: biên thẳng-thẳng, biên 

thẳng-zigzag và biên zigzag-zigzag [180]. Các mode có thể phụ thuộc vào loại biên 

mở [180]. Tuy nhiên, điều kiện biên không làm thay đổi đáng kể tính chất tô pô của 

trạng thái cơ bản [180]. Ở phần này, chúng tôi chỉ xét biên mở thẳng-thẳng theo trục 

y như được chỉ ra trong hình 4.9. Kết quả các biên mở khác có thể xem trong tài 

liệu. Bởi vì băng nano tuần hoàn theo trục x, chúng ta có thể thực hiện biến đổi 

Fourier của không gian mạng theo trục x 

𝑐𝑗𝑦𝜎(𝑘𝑥) =
1

√𝑁𝑥
∑𝑐𝑗𝑥𝑗𝑦𝜎𝑒

𝑖𝑘𝑥𝑅𝑗𝑥

𝑗𝑥

, (4.33) 

trong đó jx, jy là chỉ số ô mạng j theo trục x và y, 
xj

R  là vị trí của ô j theo trục x, và 

Nx là số ô mạng theo trục x. Sau khi thực hiện biến đổi Fourier, Hamiltonian trong 

biểu thức (4.31) có thể chéo hóa chính xác cho một số hữu hạn Ny các ô mạng tinh 

thể theo trục y. Phổ năng lượng thu được do chéo hóa chính xác là dải năng lượng 

và mode biên của băng nano. Tô pô của trạng thái cơ bản được xác định bằng cách 

đếm số mode biên cắt mức năng lượng Fermi. Mode biên không khe chỉ xuất hiện 

khi mode biên cắt mức năng lượng Fermi và được kết nối với dải năng lượng dẫn và 

hóa trị. Số mode biên không khe tương ứng với topo của trạng thái cơ bản khối do 

nguyên lý tương ứng khối-biên [1,2,181]. Chú ý rằng các đặc điểm chính của cấu 

trúc dải băng nano không phụ thuộc vào Ny. Thực ra, số Ny chỉ ảnh hưởng đến số 
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mức năng lượng và khoảng cách giữa các mức năng lượng. Số mức năng lượng trên 

mỗi thành phần spin trong dải nano với biên thẳng-thẳng luôn bằng y3N 2+  không 

phụ thuộc vào các thông số mô hình. Trong số các mức năng lượng này có hai mức 

năng lượng do các biên tạo ra và mỗi Ny mức năng lượng tạo ra dải năng lượng tán 

sắc trên và dưới và dải năng lượng phẳng. Ví dụ về cấu trúc dải năng lượng được 

chỉ ra trên hình 4.10, trong đó các mức năng lượng đối với các giá trị khác nhau của 

Ny được trình bày. Trong hình 4.10, dải năng lượng phẳng suy biến và độ suy biến 

của nó chính xác bằng Ny. Khi Ny lớn, khoảng cách giữa các mức năng lượng trở 

nên nhỏ và chúng ta có thể dễ dàng phân biệt được dải năng lượng khối với mode 

biên. Trong kết quả tính số, chúng tôi sử dụng yN 20=  bởi vì với giá trị này của 

Ny, mode biên có thể phân biệt được một cách rõ ràng, như thấy trên hình 4.10. 

 

Hình 4.10. Tiến hóa của cấu trúc dải năng lượng với Ny tăng. Thông số của 

mô hình 0,4 = ; 0 = ; A B Ch h h 0= = =  được lựa chọn như một ví dụ. 

4.6. Kết quả tính số 

Khi không có SOC và từ trường, mô hình liên kết chặt trong mạng Lieb cho 

dải năng lượng phẳng giữa hai dải tán sắc. Ba dải năng lượng này cắt tuyến tính ở 

các điểm ( )M ,=    của vùng Brillouin [41,181-185]. SOC mạng tạo ra khe 

năng lượng trong cấu trúc dải năng lượng và cô lập dải năng lượng phẳng khỏi hai 

dải năng lượng tán sắc [185]. Kết quả là, khi lấp đầy một nửa, hệ được mô tả bằng 

dải năng lượng phẳng, và khi lấp đầy một phần ba hoặc hai phần ba, trạng thái cơ 

bản là điện môi [185]. Khi lấp đầy một phần ba hoặc hai phần ba, SOC tạo ra trạng 

thái tô pô không tầm thường. Khi từ trường có mặt, nó tác động tương hỗ lẫn nhau 

với SOC và kết quả là các trạng thái kỳ lạ khác nhau có thể xuất hiện. 

Do cường độ và hướng của từ trường có thể thay đổi ở các vị trí mạng A, B, 

và C, nên chúng tôi sẽ xem xét riêng biệt các trường hợp khác nhau của từ trường. 
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Hình 4.11. 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. 

Trước hết, chúng ta xét từ trường đều A B Ch h h h= =  . Trong trường hợp 

này, từ trường dịch chuyển dải năng lượng của các spin ngược nhau theo các hướng 

ngược chiều nhau như chỉ ra trên hình 4.11. Thực ra, dải năng lượng phẳng và tán 

sắc của mỗi thành phần spin dịch chuyển chính xác một lượng h . Đây thuần túy 

là hiệu ứng Zeeman. Kết quả dẫn đến khe năng lượng xuất hiện khi lấp đầy một 

nửa, một phần ba (hoặc hai phần ba), một phần sáu (hoặc năm phần sáu). Đối với từ 

trường yếu, trạng thái cơ bản khi lấp đầy một nửa là sắt từ. Có một mode biên trên 

mỗi spin cắt mức năng lượng Fermi hai lần. Bởi vì băng nano đang xét có hai cạnh 

biên trên trục y, do đó số mode biên không khe cho mỗi biên và spin bằng 1. Dựa 

trên nguyên lý tương ứng khối-biên, điều này phản ánh rằng trạng thái cách điện sắt 

từ có tính chất tô pô không tầm thường. Các mode biên là đặc tính đặc biệt của chất 

điện môi tô pô. Do ở biên bất biến tô pô thay đổi nên mode biên mang tính dẫn như 

điện tử Dirac, có nghĩa là hệ thức tán sắc của mode biên ở lân cận mức năng lượng 

Fermi tỷ lệ tuyến tính với động lượng. Sự tồn tại của mode biên không khe như vậy 

phản ánh tính chất tô pô không tầm thường của hệ. Đối với chất điện môi tô pô tầm 

thường, mode biên không khe xuất hiện. Do vậy mode biên không khe có thể sử 

dụng để xác định hệ có phải là tô pô hay không. Ngoài ra mode biên không khe còn 

có đặc tính không bị tiêu tán năng lượng khi chuyển động. Do vậy mode biên không 

khe có kỳ vọng ứng dụng cao trong chế tạo linh kiện điện tử thế hệ mới. Khi từ 

trường tăng, dải năng lượng trên cùng và dưới cùng của các spin ngược nhau sẽ giao 
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nhau (xem hình 4.11) và kết quả là khi lấp đầy một nửa trạng thái cơ bản là kim 

loại. Khi từ trường tăng tiếp, các dải năng lượng có spin lên hoàn toàn bị lấp đầy, 

trong khi đó các dải năng lượng có spin xuống hoàn toàn trống khi lấp đầy một nửa. 

Điều này dẫn đến trạng thái sắt từ bão hòa hoàn toàn. Trạng thái cơ bản trong 

trường hợp này là điện môi. Đối với từ trường yếu, khi lấp đầy một phần ba (hoặc 

hai phần ba), trạng thái cơ bản là thuận từ. Nó cũng có tính chất tô pô vì có mode 

biên trên mỗi spin cắt mức Fermi hai lần.  

 

Hình 4.12. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau ℎ𝐴 ≠ 0, 

ℎ𝐵 = ℎ𝐶 = 0 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). 

Tuy nhiên, khi từ trường tăng, trạng thái cơ bản khi lấp đầy một nửa trở 

thành sắt từ bão hòa hoàn toàn, như được chỉ ra trên hình 4.11. Nó vẫn có tính chất 

tô pô không tầm thường do hai lần cắt mức năng lượng Fermi của mode biên. Khi 

lấp đầy một phần sáu (hoặc năm phần sáu), trạng thái cơ bản là sắt từ bão hòa hoàn 

toàn đối với từ trường mạnh. Nó vẫn có tính tô pô không tầm thường do sự có mặt 

của mode biên mà cắt mức năng lượng Fermi hai lần. Tuy nhiên, khi từ trường yếu, 

và lấp đầy một phần sáu (hoặc lớn hơn một phần sáu một chút), trạng thái cơ bản là 

nửa kim loại bởi vì thành phần spin lên là điện môi trong khi thành phần spin xuống 

là kim loại. Thành phần spin lên là tô pô do mode biên cắt mức năng lượng Fermi 

hai lần. 

Khi từ trường không đều, dải năng lượng phẳng không tồn tại nữa. Một ví dụ 

của cấu trúc dải năng lượng được chỉ ra trên hình 4.12. Từ trường tạo ra hai hiệu 

ứng. Thứ nhất, nó mở bề rộng của dải năng lượng phẳng, thứ hai, nó dịch chuyển 
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dải năng lượng của spin ngược nhau theo các chiều ngược nhau giống như trong 

hiệu ứng Zeeman. Phụ thuộc vào thông số của từ trường, khi lấp đầy một nửa, trạng 

thái cơ bản có thể là kim loại hoặc điện môi, ngoại trừ khi từ trường rất mạnh, khi 

nó phân cực hoàn toàn trạng thái cơ bản. Bởi vì trạng thái kim loại không thể hiện 

tính chất tô pô, chúng tôi không xét các trường hợp này. Tuy nhiên, khe năng lượng 

cũng có thể mở ra ở mật độ số hạt khác. Trong trường hợp Ah 0 , B Ch h 0= = , có 

nghĩa là từ trường chỉ áp dụng cho các electron ở vị trí góc, nơi mật độ số hạt nhất 

định, trạng thái cơ bản có thể trở thành điện môi, miễn là từ trường không đủ mạnh. 

Các ví dụ được chỉ ra trên hình 4.12. Khi từ trường yếu, một khe năng lượng mở ra 

khi lấp đầy một phần ba (hoặc hai phần ba). Có một mode biên trên mỗi spin cắt 

mức năng lượng Fermi hai lần. Do đó, trạng thái cơ bản là điện môi tô pô. Mặc dù, 

từ trường có mặt, trạng thái cơ bản vẫn là thuận từ. Với từ trường mạnh, trạng thái 

cơ bản trở thành điện môi khi lấp đầy một phần sáu (hoặc năm phần sáu) như được 

chỉ ra trên hình 4.12. Tuy nhiên, trạng thái cơ bản này là sắt từ và tô pô tầm thường 

do không có mode biên cắt mức năng lượng Fermi. Trong trạng thái sắt từ này, dải 

năng lượng thấp nhất của thành phần spin lên bị lấp đầy hoàn toàn. 

Trong trường hợp ngược lại Ah 0=  và B Ch h 0=  , dải năng lượng phẳng 

cũng được mở rộng do sự giao thoa giữa từ trường và SOC. Đối với từ trường yếu, 

trạng thái cơ bản là điện môi thuận từ khi lấp đầy một phần ba (hoặc hai phần ba) 

như được chỉ ra trên hình 4.13. Nó cũng có tính chất tô pô không tầm thường, bởi vì 

có một mode biên trên mỗi spin cắt mức Fermi hai lần. Khi từ trường tăng tiếp, 

trạng thái cơ bản trở thành điện môi ở mật độ một phần sáu (hoặc năm phần sáu), 

tương tự trường hợp trước Ah 0 , B Ch h 0= = . Ngược lại với trường hợp trước, 

Ah 0 , B Ch h 0= = , có một mode biên cắt mức năng lượng Fermi hai lần. Tuy 

nhiên, trong trường hợp này, chỉ có thành phần spin lên thể hiện mode biên cắt mức 

năng lượng Fermi. Điều này chỉ ra rằng thành phần spin lên có tính chất tô pô 

không tầm thường, trong khi các dải năng lượng của thành phần spin xuống hoàn 

toàn trống. Tuy nhiên, ở mật độ lớn hơn một phần sáu một chút, dải năng lượng có 

thành phần spin xuống bị lấp đầy một phần. Kết quả là, thành phần spin lên vẫn là 

điện môi tô pô, trong khi đó thành phần spin xuống là kim loại. Điều này phản ánh 

trạng thái cơ bản là nửa kim loại, nửa điện môi tô pô và sắt từ, tương tự trường hợp 
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trước đây khi từ trường đều và yếu. Trạng thái kỳ lạ này là do tác dụng tương hỗ 

giữa SOC, từ trường và cấu trúc mạng. 

 

Hình 4.13. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau Ah 0= , 

B Ch h 0=   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). 

Tiếp theo, chúng ta xét trường hợp A B C0 h h h  = . Trong hình 4.14, chúng 

tôi trình bày cấu trúc dải năng lượng khi hA cố định và B C Ah h h=  . Đối với từ 

trường yếu B C Ah h h=  , các khe năng lượng mở ra ở mật 1/2 và một phần sáu 

(hoặc năm phần sáu). Ở mật độ 1/2, có một mode biên trên mỗi spin cắt mức năng 

lượng Fermi hai lần. Điều này cho thấy trạng thái cơ bản là điện môi tô pô. Nó cũng 

là trạng thái sắt từ. Ở mật độ một phần sáu, thành phần spin xuống hoàn toàn trống, 

trong khi đó dải năng lượng thấp nhất của thành phần spin lên được lấp đầy hoàn 

toàn. Trong trường hợp này, thành phần spin lên là điện môi tô pô. Khi dải năng 

lượng thấp nhất của thành phần spin xuống được lấp đầy một phần, thành phần spin 

xuống trở thành kim loại, trong khi đó thành phần spin lên vẫn là điện môi tô pô. 

Trường hợp này tương tự như trường hợp trước đây Ah 0 , B Ch h 0= = . Khi từ 

trường B Ch h=  tăng, khe năng lượng ở mật độ 1/2 đóng như được chỉ ra trên hình 

4.14. Trong trường hợp này, trạng thái cơ bản trở thành kim loại. Tuy nhiên, ở mật 

độ một phần sáu, thành phần spin lên vẫn là điện môi tô pô, trong khi đó, thành 

phần spin xuống hoàn toàn trống.  
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Hình 4.14. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau 

A B C0 h h h  =  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. 

Trong trường hợp ngược lại B C A0 h h h =  , trạng thái cơ bản có tính chất 

tương tự như trường hợp trước A B C0 h h h  = . Trong hình 4.15, chúng tôi trình 

bày cấu trúc dải năng lượng trong trường hợp này. Đối với các giá trị nhỏ của từ 

trường hA nhưng A B Ch h h = , khe năng lượng mở ra ở mật 1/2 và 1/6 (hoặc 5/6). 

Ở mật độ 1/2, trạng thái cơ bản là điện môi tô pô thuận từ, trong khi đó ở mật độ 1/5 

(hoặc 5/6), trạng thái cơ bản là điện môi tô pô sắt từ bão hòa. Tuy nhiên, khi từ 

trường hA tăng, một khe năng lượng bổ sung mở ra ở mật độ 1/3 (hoặc 2/3) như khe 

năng lượng ở mật độ 1/2 có xu hướng đóng lại. Cả ở mật độ 1/3 và 1/6, trạng thái cơ 

bản là sắt từ bão hòa. Tuy nhiên, nó là tô pô ở mật độ 1/3 và tô pô tầm thường ở mật 

độ 1/6 do mode biên như được chỉ ra trên hình 4.15. Đối với pha tạp nhẹ từ mật độ 

1/3, dải năng lượng thấp nhất của thành phần spin xuống bị lấp đầy một phần mà 

dẫn đến trạng thái cơ bản là nửa kim loại và nửa tô pô. 
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Hình 4.15. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau 0 < ℎ𝐵 = ℎ𝐶 < ℎ𝐴 

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. 

Khi từ trường có chiều ngược lại ở vị trí A và B, C, có nghĩa là 

B C Ah h 0 h=   , hoặc A B Ch 0 h h  = , khe năng lượng ở mật 1/2 đóng lại như 

được chỉ ra trên hình 4.16. Thực ra, trường hợp A B Ch 0 h h  =  tương đương với 

trường hợp A B Ch 0 h h−   − = − , bởi vì hướng từ trường lên và xuống là tương 

đương nhau. Khi hA lớn hơn một giá trị nhất định, một khe năng lượng ở mật độ 1/3 

(hoặc 2/3) mở ra. Mặc dù có từ trường, trạng thái cơ bản ở mật độ 1/3 (hoặc 2/3) là 

thuận từ. Tuy nhiên, trong hình 4.16, chúng ta có thể thấy chỉ có một mode biên của 

thành phần spin xuống cắt mức Fermi hai lần, trong khi đó mode biên của thành 

phần spin lên hoàn toàn dưới mức năng lượng Fermi. Điều này cho thấy rằng thành 

phần spin xuống là điện môi tô pô, trong khi đó thành phần spin lên là điện môi dải. 

Mặc dù trạng thái cơ bản là thuận từ, đối xứng giữa các thành phần spin lên và spin 

xuống bị phá vỡ. Trạng thái cơ bản có tính chất nửa tô pô. Đặc biệt, trong trạng thái 

nửa tô pô cả hai thành phần spin đều là điện môi. 
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Hình 4.16. Cấu trúc dải năng lượng với các từ trường khác nhau ℎ𝐵 = ℎ𝐶 < 0 < ℎ𝐴 

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. 

4.7. 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. 
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KẾT LUẬN 

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 
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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. 
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