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MO PAU

1. Chat dién moi to pd va ly do chon dé tai

Chat dién méi td pd vira 1a mot loai vat lisu méi duoc kham pha, vira thé
hién mot trang thai luong tir méi dugc nghién cau, hra hen ¢6 nhitng trién vong
ting dung vao thyc té caa loai vt lidu chirc nang luong tir, cling nhu trién vong ly
thuyét vé nhitng kham pha tinh chét lwong tir co ban chwa tirng biét téi ¢6 kha niang
thé hién trong cac tinh chat vat Iy cua loai vat liéu nay [1-5].

Trang thai dién moi td pd 1a mot phan loai mai cua céc pha vat chat. Thong
thuong, cac pha vat chat duoc phan loai theo ly thuyét Landau, md ta trang théi bi
pha v& tu phat vé mat ddi xang thdng qua thdng sé trat ty [6]. Kham pha hiéu tng
Hall luong tir ¢3 dan dén mot phan loai pha khac dua trén khai niém to pd, khong co
thong sd trat ty [7-9]. T6 pod ban dau dugc biét dén trong toan hoc véi céc tinh chit
nhu tinh d6ng phéi, tinh bao toan dudi bién dang lién tuc cua vat (do kéo, xoin
nhung khéng co cit xé hay dan) [4,5,10,11]. Trong hiéu tng Hall lwong tir, d6 dan
Hall 12 mot bat bién to p6, va do vay n6 rat bén virng, khong bién do6i khi cac théng
s6 cua hé thay d6i, trir phi hé trai qua chuyén pha luong tir [8,9]. Trang thai c6 hiéu
g Hall luong tir khéng ¢ pha v& ddi xang tu phat nao, nhung no xac dinh pha to
pd theo nghia cac tinh chat co ban (nhu 13 gia tri lugng tir ciia d6 dan Hall va sé
trang thai bién khdng khe) khdng nhay cam véi su thay ddi cac thong sb cua vat liéu
trir khi hé trai qua chuyén pha lugng tir [1-5].

Gan day, cac nghién ctu kham pha ra rang lién két spin — quy dao cua dién
tir ¢ thé dan dén pha dién moi cd bat bién td pd va thyuc té da quan sat duoc vé céc
pha nay trong vat liéu thuc [12-14]. Chat dién méi t6 pd, ciing gidng nhu cac chét
dién moi thong thuong, ¢ khe ning lwong khdi ngin cach dai nang luong dién tir
va hoa trj [1-5]. Khe nang luong trong khdi xuat hién do lién két spin — quy dao cua
dién tir. Khac véi chit dién moi thong thuong, bién (bé mat hay canh trong truong
hop hai chiéu) cua khéi dién mai td pd co trang thai kich thich khdng khe (gapless)
[1-5]. Chit dién mdi td pd cd lién hé gan giii véi trang thai Hall luong tir, bai vi
trang thai Hall lugng tir ciling c6 cac trang thai bién kich thich (hay con goi 1a mode)
khong khe [15]. Céc trang thai bién cua chat dién méi td pd dan dén hinh thanh tinh
chat dan dién trén bién (bé mat hay canh) ciia chat dién mai to pd, trong khi ¢ trong

khoi chat dién moi to pd cach dién [1-5]. P6i vai chat dién madi td pd hai chiéu, bat
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bién td po, ciing gidng nhu trong hiéu tmg Hall lwong tir, thé hién qua d6 dan Hall
dién tich hay spin duoc luong tir hoa [1-5]. S6 lwong tir hoa trong d6 dan Hall nay
la bat bién t6 pd. Trong chat dién mai td pd ba chiéu, bat bién td pd 1a cac chi s6 bat
bién t6 pd, mé rong tir trudng hop bat bién t6 pd hai chiéu [1-5,16-18]. Pai luong
vat ly thé hién bat bién to pd trong chat dién mdi ba chiéu la hé sé dién tir, thé hién
su phan hdi tuyén tinh caa phan cuc dién va tir d6i voi tir truong va dién trudng
tuong tng [19,20]. C4c trang thai to pd nhu vay c6 cac tinh chat dic biét va hitu ich
cho céc wng dung khac nhau tir spintronic dén tinh toan luong tir [1-5].

Vit liéu dién madi t6 pd hai chiéu Zz, thong thuong con duoc goi la chat dién
moi Hall spin luong tir, dugc ly thuyét tién doan trude va sau do thuc nghiém tim
thay trong giéng luong tir HgTe/CdTe [12-14]. Trang thai dién méi td pd trong
giéng luong tir ndy quan sét thiy khi do day cua giéng luong tir nhé hon mét gia tri
t6i han [13,14]. Trong trang thai dién méi td pd cua giéng luong tir HgTe/CdTe,
mot cap cac trang thai bién véi cac spin nguoc nhau truyén theo cac hudng nguoc
nhau [16]. Két qua dan dén d6 dan Hall spin dugc luong tir hoa, twong tu trong hiéu
tmg Hall luong tir. Chat dién mai td pd ba chiéu ciing dugc Iy thuyét du doan trong
céc hop chat BizTes, ShoTes, BizSes va ciing dugc thi nghiém quan sat thay [21-27].
Ngoai c4c vi du dic trung néu & trén, con c6 nhiéu vat liéu kham pha mai ciing co
tinh chat dién mdi td pd Z» dwoc bao toan boi déi xing nghich dao thoi gian [1-5].
Trong cé4c chat dién mdi ¢ trén, tuong quan dién tir khong dong vai tro thiét yéu.
Tuong quan dién tir thé hién tinh chat giai két (disentanglement) cua hé. Mot hé
dién tir o thé giai két duoc 1a khi ham mat do hat caa hai hat caa hé bang tich sé
cua cac ham mat do hat caa tirng hat, nghia 1a p2(ri,r2) = p(r1)p(r2), trong d6 pa(rs,r2)
Ia ham mat do hat caa hai hat va p(r) 1a ham mat d6 hat caa mot hat. Hé dién tur co
thé giai két duoc 1 hé dién tir khong co twong quan. Hé dién tir co twong quan 13 hé
dién tir khong giai két dugc. Tuong quan dién tir manh hay yéu tly thuéc vao muc
d6 giai két cua hé. Do tuong tic Coulomb gitra cac dién tir lam dién tar khong giai
két duoc, nén khéai niém twong quan dién tir trong dong véi twong tac Coulomb.
Tuy vay, trong mot s6 gan ding, nhu gan dung Hartree-Fork, dién tir van giai két
duoc méc du c6 tinh dén tuong tac Coulomb. Do vay, tuong quan dién tor con dugc
hiéu la tinh chat cua twong tac Coulomb & pham vi ngoai gan dung Hartree-Fork.

Tuong quan dién tir c6 thé dan dén hiéu ang va tinh chat thd vi cho hé dién tir. Higu
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tmg Hall Iuong tir phan sé 1a mot vi du kinh dién cho thay vai tro chinh yéu cua
tuong quan dién tir [28,29]. Tuong quan dién tir tao ra cac trang thai kich thich c6
dién tich phan sé, dan dén d6 dan Hall c6 dang phan s6 [28]. Tir day van dé datra la
khi c6 tuong quan dién tir, diéu Kién ton tai va céc tinh chat cia cac pha to pd nhu
thé nao, c6 thay ddi gi khong.

Thi nhét, ching ta biét rang tuong quan dién tir c6 thé tao ra trang thai dién
moi, dién hinh nhu trang thai dién mdi Mott [30-33]. Viy twong quan dién tir c6 tao
ra chuyén pha dién méi Mott trong mot chat dién madi td pd hay khéng, hay it nhat
anh huong cia twong quan dién tir 1&n trang thai dién moéi té pd nhu thé nao, cho
dén nay van 1a van dé chua duoc giai quyét tron ven, va dugc quan tam nghién ctu
rat nhiéu ca vé mat ly thuyét 1an thuc nghiém [34,35]. Cac nghién ciru vé vai trd
tuong quan dién tir 1én trang thai dién mai td pd phan 16n dya trén nghién cau céc
md hinh Iy thuyét téi thiéu cho hé twong quan dién tir két hop véi lién két spin — quy
dao 1am dinh huéng cho nghién cau thyc nghiém tim kiém chat dién méi Mott to
pd. Bén canh d6, md phong luong tir ¢d kha ning tao ra cac mo hinh téi thiéu mot
cach nhan tao, va nhu vay két hop voi nghién cau ly thuyét, vira d& dinh huéng cho
nghién cau thuc nghiém, vira ting cudng kha niang hiéu biét ban chit luong tir caa
trang thai dién moi t6 pd [36]. Do vay, hudng nghién ctu nay kha sbi dong, va co
nhiéu trién vong trong tuong lai.

Thi hai, twong quan dién tr con cd thé tao ra cac trang thai trat tu tim xa
[31-32]. CéAc trang thai ndy co thé c6 tinh chét td pd hay khong, trong diéu kién nhu
thé nao trat ty tam xa c6 thé song song dong ton tai vai bat bién t6 pd ciing 1a van
dé nghién cttu hap dan. Bac biét gan day, cac chat dién moi to pd tir duoc tim thay
[37-40]. Trong cé&c chat dién moi td pd tir, trat tu tim xa nhu sat tir hay phan sat tir
ddng ton tai voi bat bién td pd. Do vay c6 thé thiy vai tro quan trong cia tuong
quan dién tir trong van dé hinh thanh cac trang thai tir tinh 1an méi quan hé véi bat
bién t6 pd. Cac nghién cau thuc nghiém chu yéu di tim cac chat dién moi vira co do
tir hoa tu phat, vira ¢ bat bién t6 pd, thé hién qua lwong tir hoa do dan Hall spin hay
trang thai kich thich khong khe trén bé mat [39,40]. Cac nghién ctu ly thuyét phan
I6n dya trén tinh toan tir nguyén 1y ban dau [37]. Trong tinh toan nguyén 1y ban dau,
turong quan dién tir thuong khong duoc tinh téi hay o tinh téi thi ciing khong dugc

tinh toi toan ven. Do vay, vai tro tuong quan dién tir trong qua trinh hinh thanh do
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tir hoa ty phét va kha ning song song dong ton tai véi bat bién td pd khong tam
thuong 13 van dé can duoc quan tm nghién ciu.

Thi ba, ching ta biét rang twong quan dién tir trong cac hé c6 cau trdc dai
nang luong phang rat dic biét, bai vi d6i véi dai niang luong phang, bat ky tuong tac
Coulomb nao, di manh hay yéu, ciing déu dan dén twong quan dién tir manh [41].
Do vay, vai trd cta tuong quan dién tir trong hé ¢ cau tric dai nang luong phang
tré nén quan trong va cé thé anh hudng dic biét téi tinh chat t6 pd. Vai trd cua dai
nang luong phang ddi véi pha dién méi t6 pd dwgc quan tdm nghién ciu ngay tir khi
cac pha t6 p6 dugc phét hién [42,43]. Nhung trong cac nghién ciru nay tuwong quan
dién tir khong duoc tinh dén. Do vay, van dé dit ra Ia khi c6 dai ning luong phang,
tuong quan dién tir c¢6 tac dong gi khdng va ¢ anh huong nhu thé nao 1én diéu kién
t6n tai va cac tinh chit cua cac pha to po.

Dé giai quyét cac van dé moi dit ra o trén, co tinh khoa hoc, thoi sy va cap
thiét, dé tai nghién ciru vé diéu Kkién ton tai va cac tinh chat chuyén pha té pd trong

mot s6 hé dién tir twong quan duoc lya chon lam dé tai nghién ciu caa luan an nay.

2. Muc tiéu nghién ctu

Muc tiéu nghién cru caa luan an tap trung vao 3 van dé nghién ctu chinh vé
diéu kién ton tai va cé4c tinh chat chuyén pha t6 po do twong quan dién tir. Cu thé ba
muc tiéu nghién cuu chinh caa luan an la

1. Chi ra vai trd cua twong quan dién tir Ién chuyén pha Mott trong mot chat
dién mai td pd va diéu kién ton tai pha dién mai td pd dudi su tac dong
Cua tuong quan dién tu.

2. Chi ra vai tro twong cua quan dién tir Vi tap tir trong kha ning c6 thé dan
dén cac trang théai td pd tur tinh, clng véi diéu kién cho sy ton tai cua
trang thai td pb tu tinh.

3. Chi ra vai tro cua dai ning lwong phang véi trang thai dién mdi to pd khi
c¢6 tuong quan dién tir va diéu kién ton tai cia pha dién méi td pd cling
Vi cac tinh chit caa no.

3. Noi dung nghién ciu

Vé6i 3 muc tiéu nghién ciru dé ra, két cau caa luan an nay gom 3 noi dung:

1. Nghién ciru vai tro cia tuong quan dién tir 1én chuyén pha Mott trong mot
chat dién méi t6 pd duoc cu thé hoa théng qua nghién ciu chuyén pha
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Mott trong md hinh Haldane - Falicov — Kimball. Tinh toan va khao sat
ham mat do trang thai dé xac dinh diéu Kién ton tai cia pha dién mdi va
tinh chat caa chdng. Bat bién td pd (s6 Chern) duoc tinh toan dé xac dinh
diéu kién ton tai cua pha to pd. Tir cac két qua thu duoc, xay dung gian
dd pha x4c dinh diéu kién ton tai caa pha dién moi to po.

. Nghién cutu vai tro cua twong quan dién tir véi tap tir trong kha nang co
thé dan dén cac trang théi td pd tir tinh duoc cu thé hda qua nghién ctu
chuyén pha tir va t6 pd trong mé hinh trao doi kép khi c6 lién két spin —
quy dao. Do tir hda ty phét va bat bién td pd (s6 Chern) duoc tinh toan.
Khao sat su thay doi cua do tir hda va sé Chern theo cac théng sé cia md
hinh dé tir 46 rat ra diéu kién ton tai va tinh chét cia pha dién moi to pd
tu tinh.

. Nghién ctu vai tro cia dai nang lugng phang ddi vai trang thai dién moi
t6 pd khi c6 twong quan dién tir duoc cu thé hda qua nghién ciru kha ning
ton tai cac pha c6 trat ty tam xa trong mo6 hinh dic trung c6 dai ning
luong phang, md hinh lién két chat trén mang tinh thé Lieb, khi ¢6 tuong
quan dién tu. Trudc tién, luan an xay dung phuong phap truong trung
binh dong cho hé c6 dai nang luong phang. Tir két qua tinh toan thu duoc
xac dinh diéu kién ton tai va tinh chét cua cc pha trat ty dién tir tim xa
trong mé hinh. Két hop vai lién két spin — quy dao cua dién tir mé hinh
hoa tac dong cua trat ty tim xa 1én dién tu linh dong bang truong hiéu
dung. Piéu kién ton tai va tinh chat cia cac pha dién méi to pd duoc khao
sat thong qua xac dinh cc mode bién theo s bién thién cua cac thdng sb

cua mo hinh.

4. Péi twgng nghién ciru

Déi twgng nghién ctu caa ba noi dung nghién ciu ké trén 1a cac cac chat

dién moi td pd 2 chiéu, c6 twong quan dién tir, tir tinh hay mang tinh thé c6 cau tric

5. Phwong phap nghién ciu

Trong ca ba van dé nghién ctu cua luan an, twong quan dién tir dong vai trd

trung tdm. Tuong quan dién tir dugc dé cap tir rat 1au trude day trong nghién ctru co
ché hinh thanh pha dién méi Mott, pha sat tir [30-33]. Pac biét, khi chat siéu dan
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nhiét do cao dugc tim thiy, twong quan dién tir dugc coi 1a chia khéa then chét dan
dén hién tuong siéu dan ¢ nhiét do cao, tuy cho dén nay co ché tao ra siéu dan nhiét
d6 cao van chua c6 10i giai dap [32,44]. Cho dén bay gio, twong quan dién tir van la
mat trong nhitng van dé trong tm nghién ctu trong vat ly cac chat co dac va vat ly
vat liéu [32,44]. Mat khéac, do khdng ¢ loi giai chinh xac cho cac hé twong quan
dién tir, ngoai trir cac truong hop dic biét, nén twong quan dién tir 12 vin dé thach
thire trong nghién ctru co ban [32,44]. Phuong phap nghién cau truyén théng, nhu
ly thuyét truong trung binh, khong thich hop cho nghién cau hé twong quan dién tir.
it nhat, gan dang truong trung binh thuan ty khdng thé ndo mé ta dwoc chuyén pha
Mott [31]. Cac phwong phép tinh s6 nhu phwong phap méd phong Monte Carlo, chéo
hoa chinh xac... ciing c6 nhitng han ché nhat dinh khi 4p dung vao hé twong quan
dién tr. Chang han, phwong phap mé phong Monte Carlo ¢6 van dé vé dau khi tinh
toan & nhiét do thap, hay phuong phap chéo hoa chinh xac co van dé vé hiéu ung
kich thudc hitu han [45,46].

Mot trong nhimg phuong phap khic phuc duoc nhuoc diém cua gan ding
truong trung binh thuan tay 12 ly thuyét truong trung binh dong [47-50]. Ly thuyét
treong trung binh dong 12 mot mo rong cua ly thuyét trudng trung binh trude day
(c6 thé goi la Iy thuyét trudng trung binh tinh). Ly thuyét truong trung binh dong
tinh duoc thing giang dia phwong theo thdi gian ma ly thuyét truong trung binh tinh
da khong thé lam duoc [47-50]. Ly thuyét trudong trung binh dong duoc &p dung
rong rai va thanh céng trong nghién curu cac hé twong quan dién tir va cac vat liéu
tuong quan dién tir [47-50]. Do vay, trong luan an nay phuong phap nghién ctru dé
giai quyét cac van d& ma luan &n dit ra 1 st dung cha yéu ly thuyét truong trung
binh dong.

6. Tinh thoi sw, cAp thiét va cap nhat cia van dé va phwong phap nghién
cuu

Hiéu tmg twong quan dién tr trong cac hé vat Iy co diac van 1a mot trong
nhitng van dé trong tdm nghién ctu cua vat ly ngay nay. Bai tong quan gan day nhat
vé mo hinh ly thuyét twrong quan dién tir c6 dua ra bén van dé 16n con bé ngo, chua
c6 1oi giai dap va can phai nghién ctu tiép tuc vé hiéu tmg twong quan dién tir [32].
B6n van dé 16n do6 1a

1. Twong quan dién tir c6 dan dén siéu dan nhiét do cao?
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2. Céc pha ky la ndo cd thé xuat hién do twong quan dién t?

3. Tinh chat long phi Fermi kiéu gi biéu hién & nhiét d6 hitu han do twong
quan dién ta?

4. Céc gan dang trong nghién ciru tuong quan dién tir ¢ kha tin?

Hiéu tmg turong quan dién tir 1én diéu kién ton tai va tinh chat cua cac pha to
pd thudc vé van dé 16n thir hai ma bai tong quan dua ra. Gan day c6 cac nghién ciu
vé tinh chit t6 pd cua pha dién méi t6 pd Mott [51-55]. Pic biét c6 cac nghién ciu
tiép ndi vé md hinh Haldane — Falicov — Kimball ma chung t6i da dé& xuat trong
nghién ctu cta luan an nay [56,57]. Chat dién mdi to pd tir tinh ciing dang 13 mot
trong nhitng van dé dugc quan tdm nghién cau rat nhiéu, nhat 1a gan ddy tim thay
c4c chat dién méi t6 pd c6 do tir hoa ty phét ndi tai, tic 12 cac chat dién moi co do
tr hoa tu phat do dién tur linh dong tao ra, khéng do céc tap tir tao ra [58-62]. Co
ché trao doi kép, két hop vai lién két spin — quy dao dé xuat trong luan &n nay van
cd thé thich hop cho chat dién moi tir tinh noi tai [63-66]. Ly thuyét truong trung
binh dong van la mot phuong phap nghién ciru hién dai, hitu hiéu va dugc st dung
rong rai trong nghién cuu hé twong quan dién tir [67-69]. Phuong phap truong trung
binh dong cho hé cd dai ning luong phang dugc xay dung trong luan an cé thé duoc
ap dung trong nghién ctru hiéu mg twong quan dién tir trong cac hé c6 dai nang
lwong phing hay cuc hep. Bic biét, gan day hiéu ung twong quan dién tir trong hé
hai 16p x0an c6 cau trac dién tir ¢6 dai nang luong phang hay cuc hep dang duoc

quan tam nghién ctu rat nhiéu [70,71].

7.Y nghia khoa hoc va thuc tién cia deé tai

Luan 4n déng gop hiéu biét vé vai trd cua twong quan dién tir 1én diéu kién
t6n tai va tinh chat chuyén pha cua céc chat dién méi t6 pd. Cac mo hinh ly thuyét
nghién ctu trong luan &n cé thé hién thuc héa bang md phong luong tir thong qua
mang quang hoc nhan tao, va do d6 c6 thé so sanh két qua nghién ctu véi két qua
mo phong luong tir, 1am tién dé cho tim kiém cac vat liéu twong quan co tinh chét to
po, ciing nhu 1am rd ban chat luong tir cua cac pha dién mai to pod co twong quan
dién tir. Phuong phap trudng trung binh dong cho hé ¢ dai niang lwong phang phéat
trién trong luan &n c6 thé ung dung trong nghién ciu cac hop chat perovskite, cac

hé ¢ dai nang lwong phang hay cuc hep.
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8. Nhirng dong gép méi cia luan an

Luan &n c6 nhirng déng gép mai sau:

Chi ra twong quan dién t&r manh c6 thé tao ra trang thai dién méi Mott,
nhung khong c6 tinh chat td po.

Chi ra twong quan dién tir yéu khong 1am thay doi ban chat td pd cua pha
dién mdi, nhung c6 kha ning chuyén pha dién mdi sang pha kim loai.

Chi ra tuong quan dién tir trung binh c6 thé tao ra pha kim loai tir chat
dién moi to po.

Chi ra & nhiét d6 thip, twong quan dién tir cd thé tao ra trang thai co trat
tu tAm xa nhu trang thai trat ty dién tich. Trang thai trat ty tam xa c6 thé
c6 tinh chat t6 pd khong tim thuong va tuong quan dién tir ¢ thé lam
chuyén pha tir trang théi c6 trat ty tam xa va to pd tim thudng sang trang
thai co trat tu tam xa va td pd khong tam thuong.

Dé xuit co ché hinh thanh hiéu tng Hall di thuong lugng ti trong cac
chat dién méi to pd tir tinh. Do 1a co ché két hop trao doi kép va lién két
spin quy dao.

Chi ra diéu kién ton tai va tinh chat cta cac pha dién mai to po tir tinh.
Xay dung va phat trién ly thuyét trudong trung binh dong cho cac hé cé dai
nang luong phang.

Tim ra cac trang thai dién moi td pd ky la, ma mdi thanh phan spin c6

tinh chét t6 pd khac nhau, trong hé c6 dai ning lugng phang.

9. Cau tric caa luan an

Trong luan an nay, ngoai phan ma dau va két luan, ching toi trinh bay 4

chuong. Trong chuong 1, chiing t6i trinh bay tong quan vé chat dién moi to pd va ly

thuyét truong trung binh dong. Chuong nay gdm 2 phan. Phan I, ching toi trinh bay

vé dién moi td pd, tap trung vao dbi twong nghién ctiu chinh caa luan &n 1a chit dién

moi t6 pd hai chiéu. Sau noi dung gidi thiéu vé trang thai dién méi, trang thai Hall

luong tir, bat bién t6 pd va cac trang thai bién va twong tng khdi bién, ching toi

trinh bay hai m6 hinh dwgc sir dung trong luan an la mé hinh Haldane va mé hinh

Kane — Mele. Phan I, chling tdi trinh bay mét cach ngan gon nhitng kién thic co

ban nhat vé ly thuyét truong trung binh dong, phuwong phap nghién ciru chu yéu céac

noi dung nghién ctru dit ra trong luan an. Chuong nay dé cap dén ly thuyét truong
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trung binh tinh, n6 cho két qua tét khi 4p dung cho md hinh Ising khi sé chiéu vo
cung Ion. Sau dé, trén co s6 ma rong ly thuyét trudng trung binh tinh, chlng toi
xay dung ly thuyét truong trung binh dong.

O chuong 2, ching toi trinh bay hiéu ung twong quan dién tir trong chét dién
moi t6 pd Chern. Trudce tién, chung t6i & xuat mé hinh Haldane - Falicov - Kimball
va viéc ap dung ly thuyét truong trung binh dong dé khao sat sy chuyén pha do
tuong quan dién tir trong mo hinh nay. Sau d6, chung t6i trinh bay két qua tinh sé
cho truong hop lap day mét nira, trong tng hai loai nghiém khong tim thuong mo
ta chuyén pha Mott, trat tu dién tich.

Chuong 3 dé cap dén dién moi td pd tir tinh trong mo hinh trao doi kép voi
lien két spin — quy dao. Chang t6i, nghién cau vé diéu kién ton tai va tinh chat cac
pha dién méi tir tinh c6 tinh chat td pd khong tim thuong. Trong chuong nay, ching
t6i d& xuat mo hinh trao doi kép va lién két spin — quy dao va tng dung ly thuyét
treong trung binh dong cho mé hinh. Két qua tinh sé cho dién méi phan sit tir cho
truong hop lap day mot nira va dién moi t6 pd sat tir khi lap ddy mot phan tir hoic
ba phan tu.

Noi dung cua chuong 4 1a pha dién mdi té pd trong mang tinh thé Lieb st tir
va gom 2 phan. Phan thir nhat xay dung Iy thuyét truong trung binh dong cho mang
tinh thé c6 cau trdc dai ning lugng phang. Phan ndy mé ta vé mé hinh Hubbard cho
siéu mang perovskite va nghiém ly thuyét trudong trung binh dong. Phan tha hai
trinh bay vé trang thai dién méi td pd trong mang tinh thé Lieb khi c6 lién két spin —
quy dao va tir truong. Ung dung ly thuyét da xay dung trong phan I, dé don gian
chang t6i chi xét tuong quan dién tur trong mang Lieb nhu tir trudng ngoai tac dong
hiéu dung 1én dién tir va coi tir truong ngoai 1a thdng sé dau vao. Cudi cing la két

qua tinh s6 m6 ta cau tric dai ning luong véi cac thdng s khac nhau.

10. Quy woc

Trong luan &n nay chidng tdi st dung hé don vi tu nhién véi cac hang s6 co
ban ¢ = h = kz = 1 [72,73]. Tuy vay, & mét sé chd, nhu & do dan Hall, ching toi
van sir dung hé don vi quéc té, véi don vi cho d6 dan Hall e2/h = 1/Ry (Rx =
25812,807.02 duoc goi la hang s6 von Klitzing) thé hién don vi cia luong tir hoa
do dan Hall.
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CHUONG 1. CHAT PIEN MOI TO PO VA LY THUYET TRUONG
TRUNG BINH PONG
Trong chuong nay ching toi trinh bay téng quan ngian gon vé dbi tuong
nghién cau cua luan &n 1a chat dién méi t6 pd va phuong phap nghién ctiu sir dung

trong luan an 1 ly thuyét truong trung binh dong.

Phan I. Chat dién mai to po

Trong phan I, chdng t6i trinh bay tong quan vé chat dién mai té pd, chu yéu
chat dién mdi t6 pd hai chiéu, vi dbi trgng nghién ctru cua luan &n 1a chat dién moi
t6 pd hai chiéu. C6 nhiéu bai tong quan vé chat dién mai t6 pd noéi chung, trong do
c6 viét vé chat dién mdi t6 pd hai chiéu. Trong phan nay ching toi chi trinh bay
nhitng khia canh vé chat dién méi td pd hai chiéu cd quan hé gan giii nhét véi noi
dung nghién ctu cua luan &n. Cac khia canh khac vé chat dién madi td pd c6 thé

tham khao trong cac bai tong quan va sach chuyén khao khac [1-5].
1.1. Trang thdi dién moi

Trang thai dién mdi 1a mot trong céc trang thai co ban nhat cua vat chat. Chat
dién moi don gian nhat 1a dién mdi nguyén to, vai lién két dién tir va nguyén ti
trong mét 16p vo kin. Mot vat liéu nhu vay tro vé mit dién bai vi can phai ¢ mot
nang luong du 16n dé danh bat dién tir ra khoi 16p vo kin. Lién két manh giita cac
nguyeén ti trong tinh thé dan dén lién két ddng hoa tri. Mot trong nhiing thanh cong
cta co hoc luong tir thé ki 20 13 viéc phéat trién ly thuyét dai nang luong trong chat
ran. Ly thuyét nay sir dung d6i xtng tinh tién cua tinh thé dé phan loai cac trang
thai dién tir theo dong lugng tinh thé xac dinh trong ving Brillouin tuan hoan. Céc
trang thai Bloch dugc xac dinh trong 6 co s la cac trang thai riéng cua Hamiltonian
Bloch trong khong gian dong lwgng. CAc tri riéng cia Hamiltonian Bloch xac dinh
dai ning luong Va tao ra cau truc dién tir caa chat ran. Trong chat dién moi, ton tai
mot khe ning lugng ngin cach cac trang thai cua dai hda tri bi 1ap day va dai dan
con tréng. Chang ta c6 thé tudong tuong thay di Hamiltonian noi suy lién tuc gitra
hai dai nang lugng, dai dan va dai hda tri, ma khong 1am mat khe ning luong. Mot
qua trinh nhu vay xac dinh mot twong duong t6 pd gitra cac trang thai dién moéi khac
nhau. Phai ching nhu vay tit ca cc trang thai dién tir c6 khe ning luong déu tuong
duong nhau vé mit t6 pd, va nhu vay tuong duong véi chan khdng? Cau tra loi la
khong, ma vi du dién hinh 12 trang thai Hall luong tur [1].
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1.2. Trang thai Hall lwong tw

Trang thai Hall luong tr quan sét thay khi céc dién tu bi giam giir trong mot
khoéng gian hai chiéu duoc dit trong mot tir truong manh. Trong co hoc ¢b dién,
dién tir trong maot tir truong ngoai sé chuyén dong theo céc quy dao tron vudng goc
V6i tir truong. Trong co hoc luong tir, cdc quy dao tron cua dién tir voi tan sb
cyclotron w, = eB/m*c véi m* 1a khéi lugng hiéu dung cua dién tir trong chat béan
dan, duoc lwong tir hda dan dén cac mirc nang luong Landau [74]:

1
Em = We (m + E)' (1.2)

véi m 1a mot sé nguyén duong.
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Hinh 1.1. Céc trang thai cta vat chat. (a) — (c) Trang thai cach dién. (a) Mot
dién moi nguyén ti. (b) Mot cau tric dai dién moi mo hinh don gian. (d) — (f) Trang
thai Hall luong tir. (d) Chuyén dong cyclotron cua cac electron. (e) Cac muc
Landau, dugc xem nhu mot cau tric dai. (c) va (f) Hai bé mat khac nhau vé g. (c) g
= 0 d6i véi hinh cau va (f) g = 1 d6i voi hinh banh vong [1].

Néu n muc Landau duoc lap ddy va cac muac con lai bi bo tréng thi c6 mot
khe ning lwong ngin cach céc trang thai bi lap day va céc trang thai bo tréng, tuong
tu nhu mot chat dién moi. Nhung khong giéng nhu trong chit dién méi, mot dién
truong trong mat phang caa hé 1am cho quy dao dién tir troi di dan dén mot dong
dién Hall duoc tao ra c6 dic trung boi do dan Hall dugc lugng tir hoa:

ne?

Oxy =~

20



(1.2)

Thuc nghiém do d6 din Hall oxy chinh xac téi mot phan caa 10°. Do chinh
xé&c nay la biéu hién cua ban chét t6 pd caa do dan Hall oxy.

1.3. Bdt bién to pd

Ban chét to pd cua do dan Hall dugc Thouless, Kohmoto, Nightingale, va
den Nijs giai thich [8]. Cach dan sau duoc Kohmoto trinh bay trong tai liéu [9].
Phuong trinh Schrodinger cho hé dién tir khong tuong tac hai chiéu trong tir trudng
déu dugc viét nhu sau:

1
HY = [%(p +eA)? + U(x,y)]w - EW,

(1.3)
trong d6 p = —iV 12 moment dong luong va A 1a thé Gauge trong mit phang x —
y, m 1a khéi luong cua dién tir, va e 1a dién tich cua cac dién tir. Chlng ta xét trong
truong hop thé U(x, y) 1a thé tuan hoan trong ca hai huéng x va y, tuc 13,

U(x +a,y) =U(x,y +b) = U(x, ),
trong d6 a, b 1a cac hang s6 mang. Ap dung dinh ly Bloch cho khéng gian mang dao
(ving Brillouin mang dao) phuong trinh (1.3) viét lai thanh [75]:
ﬁ(kx; ky)ugx,ky = Eau’gx,kyr

(1.4)

véi

~ 1 )

H(ky ky) = 7 (—iV+ Kk +eA)? + U(x,y),
trong d6 Kk 1a dong lugng c6 hai thanh phan k., k,. Chl y rang tri riéng E* phu
thuoc vao K, va a 1a chi so dai nang lugng, uf . 1a ham séng Bloch.

T ly thuyét phan hoi tuyén tinh, d6 din Hall duoc biéu dién dudi dang [74]:

_ ez_h 2 (vy)a/? (vx)ﬂa - (vx)aﬁ (vy)ﬁa

Oxy = 2 (Ea — Eﬁ)z ’
E*<Ep<EB

(L5)
trong d6 Er 13 nang luong Fermi va tong lay trén tat ca nhitng trang thai bén trén va
bén dudi mie nang luong Fermi. Chi s6 o va B 1a chi s6 dai nang lugng. Cong thirc

(1.5) duoc viét cho chat dién moi khi mic niang luong Fermi nam gitta khe ning
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luong, va do vay phan cach cac muc niang lwong nam dudi va nam trén mic ning
lwgng Fermi mot cach rd rang. Hay noi cach khac mau sé trong cong thic (1.5)
khong bi triét tiéu va khéng tao ra phan ky. Yéu té ma tran cua toan tir van toc v =

(—iV + eA) lién hé vai Hamiltionian phu thuoc vao k (1.4) cé dang:

as =5 (o] T 6).

() = 5| 7= |2)

(1-6)
Chuing ta co
B
(@ |aii1 |g) = (e - £7) (3 | )= (5" - £%)(a aij)l = 1,2
(1.7)
Tir (1.6) va (1.7), biéu thie (1.5) duoc viét thanh
ry =Sl ST ([ g) 8] ) - (2 ) (5] 2
> h 2mi y ok, . ok.]):
EX<Ep<EB
(1.8)
Tu day, cht]ng ta co:
ot = jdzkfdz aukxky duy, K au,‘i‘:ky augxky |
h 21i ok, ok, 0k,
(1.9)

trong d6 o, la su dong goép cho do dan Hall tir dai nang luong lap day hoan toan o.
Chung ta xac dinh mot trudong vector trong vung Brillouin nhu sau:
A(ky, ky) <ukxky|vk|ukxky> fdzr uklkzvkuklkzr

(1.10)
trong d6 V. 1a toan tir vector ma cé cac thanh phan a/dk, va d/dk,. Dé don gian
ky hiéu chi sé dai nang luong a da duoc lugc bo di trong ham song, khi ching ta chi

Xét sy dong gop cua vung don. Tur (1.9) va (1.10) chiing ta thu dugc

e? 1 —
oty = g | AT X Rl ks
(1.12)
trong do, [...]s biéu dién thanh phan thir ba cua vector.
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Trong toan hoc biéu thic
69 = o [ KT X Bl s

(1.12)
thé hién thong lwong cua mot trudng vector qua mot mat kin (chinh 1a ving
Brillouin), 1a mét bat bién td pd [8,9,11,75]. C6 thé nhan thy, néu biéu thuc dudi
dau tich phan trong cong thuc (1.12) xac dinh tron tru thi Cl(“) = 0 theo dinh ly
Stokes. Nhung néu ham séng Bloch ¢6 khong diém thi khi d6 ¢(* khac 0, va C*
bang mot s6 nguyén, vi khi d6 tich phan trong cong thirc (1.12) bang s6 vong quéan
quanh khong diém do [9]. S6 ¢ “duoc goi 1a s& Chern, va né chi nhan céc gia tri
nguyén [8,9,11,75]. Nhu vay do dan Hall c6 dang

Ty =§ Z @ =%ch,€1 = Z ¢,

E4<EFp Eq<EFf
(1.13)
véi Cy 1a s6 nguyén. S6 Chern nay ciing chinh 1 s mirc nang lugng Landau dugc
lap day trong cong thic (1.2). Cong thuc (1.12) va (1.13) thé hién ban chat td pd

cua hiéu tng Hall luong ti.
1.4. CAcC trang thdi bién va twong ing khéi — bién

M6t hé quéa co ban cta su phan loai td pd cua cau tric dai ning lugng co khe
la sy ton tai cua céc trang thai dan dién khong khe ¢ mat phan gigi giira chat dién
mai t6 pd va chan khdng, tic 1a & bién (bé mat hay canh) cua chat dién méi [1].

Céc trang thai bién trong hiéu ung Hall lugng tor da duwoc Halperin chi ra
[15]. C6 thé hinh dung mot cach don gian trang thai bién trong hiéu tng Hall luong
tr nhu cach loai bo mot phan chuyén dong cyclotron cua dién tir khi gap bién, nhu
minh hoa trén hinh 1.2. Piém quan trong cua trang thai bién nay I1a né cé tinh chat
chiral, c6 nghia 1a dién tir tly theo spin chi chuyén dong theo mét huéng doc theo
bién. Cac trang thai nay bén vitng, khdng bi mat trat tu anh huong vi khéng cé trang
thai cho tan xa nguoc. Sy ton tai cAc trang thai bién nhu vay c6 ban chat té po. Hinh
dung bién nhu 13 mit phan céch giita hai chat dién méi c¢6 sé Chern khéac nhau (mot
la khéi c6 hiéu tmg Hall luong tir véi s6 Chern khac khéng va hai 1a chan khong c6

s6 Chern bang khéng). Nhu vay, bit budc & bién khe ning luong phai triét tiéu, boi
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vi néu khe ning luong khéng triét tiéu thi sé Chern 12 bat bién t6 pd, khong thé thay
d6i. Khe niang luong triét tiéu c6 nghia 1a & d6 ¢o trang thai kich thich khong khe.
Pay chinh 14 nguyén 1y twong ung khdi — bién, duoc Jackiw va Rebbi tim ra [76].
Nguyén 1y twong ung khdi — bién thé hién ban chat dién méi td pd trong khoi va
trang thai kich thich khdng khe & bién twong tng véi nhau. Néu khéi 1a chat dién

moi to pb thi trang thai bién kich thich khong cé khe (gapless mode) va nguoc lai.

Insulator n=0
(a)
NN

Quantum Hall
State n=1

Hinh 1.2. Hiéu ung Hall lugng tir khi loai bo phan chuyén dong cyclotron
cua dién tir khi ¢ bién khéi dién mai [1].
Nguyén 1y twong ¢ng khéi — bién nay dugc s dung trong nghién ctu ly
thuyét va thuc nghiém dé xac dinh mot chat dién mai ¢ tinh chat td pd khdng tim
thuong hay tam thuong [1-5].

1.5. M6 hinh Haldane

M6 hinh Haldane 1a mé hinh Iy thuyét dau tién cho thay hiéu tmg Hall lugng
tr cO thé xay ra khi khdng c¢6 cac mirc nang luong Landau, hay ndi cach khac mo
hinh Haldane 1a md hinh mang tinh thé cho hiéu tng Hall lugng tir ma khdng c6 tac
dong cua tir truong ngoai 18n toan mang tinh thé [77]. M6 hinh thé hién fermion
chuyén dong trong mét mang tinh thé t6 ong, ma mdi mang con caa mang to ong cé
tir théng bang nhau va nguogc chiéu xuyén qua. Vi tir thdng xuyén qua mdi mang
con nguoc chiéu va bang nhau, nén xét trén toan mang, tong tir thong bang 0, ciing

c6 nghia twrong duong nhu khoéng co tir trrong ngoai tac dong 1én toan mang.
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Hinh 1.3.Twr théng qua mang con

Hamiltonian cuia mé hinh Haldane c6 thé viét nhu sau [77]:

H= —tz clei+ ¢, Z etioclc; +mz € ¢/c,
i

@) (@)

(1.14)
trong do ler(ci) la toan tu sinh (hity) fermion tai nGt mang i, t 1a thdng sé nhay nat
lan can gan nhat va t; 1a théng sé nhay nat lan can gan tha hai cho fermion linh
dong, €,==1 dbi voi hai mang con cia mang t6 ong; m la thdng sé thé hién muc
d6 bat doi xang giira hai mang con caa mang t6 ong, ¢ la pha Peierls ma fermion c6
duoc khi chuyén dong trong maot tir thdng. Tir thdng qua mot tam giac nhu trén hinh
1.3 bang:

® = 3¢, (1.15)
trong d6 ®, = hc/e la don vi lugng tir hda tir thong. Vi tir thdng qua mot 6 mang
luc gi4c bang 0 nén sb hang nhay nut t khéng cé pha Peierls.

Hamintonian Bloch viét trong khéng gian mang d4o c6 dang [77]:
H =200+ ) dilar,
i
(1.16)
trong d6 £(K)= 2t, cose (cos (k.b1) + cos(k.b2) + cos(k.bs))

d,(k) = —t(cos(k.a,) + cos(k.a,)),
d,(k) = —t(sin(k.a,) + sin(k.a,)),
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d;(K) = m — 2t, sin ¢ [sin(k.b;) + sin(k.b,) + sin(k.b,)],
voi a; = a(1,0), a, = a(—1/2, V3/2) vaa; =a(—1/2, —v3/2); by =a, —

a;, b, = a; —a, vab; = a, — a,; va oj la cdc ma tran Pauli. a 1 hang s6 mang.

Zlbl

Hinh 1.4. Mang t6 ong va ky hiéu cac vector sir dung trong biéu thirc (1.6).
Phé ning lugng cua Hamiltonian Bloch bang
E(k) = e(k) £ [d(K)],
(1.17)

trong do

4091 = (429 + 29 + a3 ().

(1.18)
C6 thé nhan thay khi t,=0 va m = 0, mé hinh Haldane mé ta fermion chuyén
dong trong mang t6 ong. D6 chinh 1a mé hinh lién két chat cho mang graphene [78].

Chung ta biét rang 1an can quanh diém

va

K = 2_"<i _L)
a \V3' 3v3/
cua vung Brillouin, hé thtc tan sic
E(K) = v|AK|,
(1.19)
trong d6 Ak = k — K (hay Ak = k — K'), va v = 3ta/2 [78]. Hé thtc tan sic nay
thé hién fermion c6 tinh chat nhu electron Dirac. Khi t2 # 0 va m # 0, khe ning

luong s& md ra. Xét Hamiltonian Bloch quanh céc diém K va K’
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Hinh 1.5. Ving Brillouin cho mang t6 ong véi cac vetor co s¢ cua mang dao

By =Z(1,v3),B, = Z(1,-V3).

Hamitionian Bloch c6 thé khai trién nhu sau (a=1):

3
He = = (kyo = kyo) + (m = 3V3t; 5in 9)a,
(1.20)
3
Hyg, = Et (kyax + kxay) + (m + 3/3t, sin (p)az.

(1.21)

Nhu vy, c6 thé thay khe niang lwong & K va K’ ¢6 thé triét tiéu tai cac gia tri

khac nhau ctiia m ddi véi ¢ # 0, m khi m = 3v/3t, sin ¢.

Chungtaxét ¢ > 0

1)

2)

3)

m > 3v2t sin ¢, 6 dan Hall g,., = 0

—3V2tsing < m < 3v2t sin ¢: Khi m:3\/§tsin(p khe nang luong tai

K dong lai, trong khi khe ning luong tai K> van m¢. Do dan Hall Oxy =

-

m < —3\/§tsin(p: Khe nang lugng tai K’ dong, trong khi khe nang lugng

tai K mo khi m=-32tsing, do din Hall o, = 0 va sé Chern hay do

dan Hall do d6 sb (¢ <0) d6i dau. Gian d6 pha thu duoc duoc tong két trén

hinh 1.6. Md hinh Haldane khong c6 bat bién nghich dao thoi gian, do

da(k)=ds(-K) chi khi @ = 0, 7. Chéat dién moi t6 pd khong co ddi xing
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nghich dao thoi gian goi 1a chat dién moi td pd Chern do bat bién t6 pd cua
chdng chinh 1a s6 Chern. M6 hinh Haldane di duoc hién thuc héa bang

mang quang hoc cho cac nguyén tir cuc lanh [79].

Hinh 1.6. Gian d6 pha caa md hinh Haldane.
1.6. M6 hinh Kane - Mele

M6 hinh Kane — Mele ban dau duoc dé xuit nhu 12 moét md hinh cho
graphene [16,17]. Hamiltonian cia md hinh c6 thé viét dudi dang:
Hypy = —tz &te; + idgo Z &t (v - 0)e,
) (@)
(1.22)
& day ¢] = (c}, cl) 1a mot spinor, va ¢ (c;,) 12 toan tir sinh (hay) dién tir trong
trang thai Wannier & mang tinh thé i véi spin . (i,j) va ((i,j)) ky hiéu cac nat
mang tinh thé 1an can gan nhat va gan nhat tiép theo.

Lién két spin — quy dao (Aso) dugc md ta boi s6 hang nhay nit 1an can gan
nhat thir hai véi gia tri phic va dau +1 phy thudc vao chiéu caa budc nhay, va dinh
huéng spin nhu dugc minh hoa trén hinh 1.7. Dau nay c6 thé viét dudi dang

dix X dy;

=T - — ily
U [dge x dy

v

(1.23)
dik 14 vector ba chiéu (véi thanh phan z triét tiéu) két néi cac vi tri i va k, va k 1a vi

tri mang trung gian bao gdm trong qué trinh nhay tir vi tri i t&i vi trf j.
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Hinh 1.7. Cau triic dau lién két spin — qu§’ dao Aso m0 t trong mo hinh Kane — Mele [34]

Hamiltonian c6 thé viét lai nhu sau:
Hon ==t ) e +idso ) viéhoty.
(j)o (L))o
(1.24)

Nhu vdy, md hinh Kane — Mele ¢6 thé xem nhu bao gébm hai md hinh
Haldane cho mdi thanh phan spin véi lién két spin — quy dao la s6 hang nhay nit t,
nguoc diu nhau Aso = *it, va pha Peierls ¢=n/2 trong md hinh Haldane.

Véi mdi thanh phan spin cho d6 dan Hall

eZ

Oy = — " .,
(1.25)
¢ = 5 = +1. Cho nén d¢ dan Hall dién tich
Oxy = ag,) + ag,) =0.
(1.26)
Nhung d6 dan Hall spin khac khong
Oy = %(ag,)—ag,)) = e—hz.
(1.27)

Do vay md hinh Kane — Mele cho do dan Hall spin dugc luong tir hoa. Hay
noi cach khac hiéu trmg Hall spin lugng tir xay ra trong moé hinh Kane — Mele. C6
thé nhan thay Hamiltonian Bloch théa mén tinh chat

OH(kK)® ' = H(-K),
(1.28)
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trong d6 ® = exp(iray,) K, véi K 1a lay lién hop phic. © chinh 12 bién d6i nghich
dao thoi gian trong mang dao [1,16,17].

Do vay md hinh Kane — Mele c6 tinh d6i xing nghich dao thoi gian. Tir day
Kane va Mele xay dung thém bat bién t6 pé duoc bao toan boi nghich dao thoi gian
bén canh d6 dan Hall spin. Bat bién t6 p6 duoc bao toan bai nghich dao thoi gian
nhan 2 gia tri v=0, 1, d6ng cau v&i nhém Z; [16,18]. Do vay chit dién méi td pd co
tinh déi xing nghich dao thoi gian con goi 1a chat dién mdi td pd Zz. Chat dién moi
t6 pd Z» dau tién duoc tim thay trong giéng lugng tir HgTe/CdTe [1-5].

Sau nghién ctu ly thuyét cua Kane va Mele, nguoi ta tong quét hoa bat bién
t6 pd dugc bao toan bang nghich dao thai gian tir mang tinh thé hai chiéu Ién mang
tinh thé ba chiéu [1-5]. Thuc nghiém ciing d3 tim ra cac chat dién méi t6 pd ba
chiéu, duoc bao toan boi nghich dao thoi gian. Céc chit dién méi nay ciing duoc goi
la chat dién moi t6 pd Z [1-5]. Bén canh chat dién mdi td pd Chern va Z» con co cac
loai chat dién méi td pd khéac. Can ctr theo cac tinh chat ddi ximg duoc bao toan va
s6 chiéu khong gian, nguoi ta tim thdy 10 phan loai khac nhau cua chat dién moi td
pd [80]. Do dbi tuwgng nghién ctu cua luan &n, tap trung vé chat dién moi té pd
Chern va Z», nén trong chuong nay ching t6i khong trinh bay cac phan loai khac
cua dién mdi td pd. Ching ta cd thé tham khao trong céc bai tong quan va sach
chuyén khao [1-5].

1.7. Két lugn phan |

Trong phan nay chdng t6i trinh bay vin tit vé chat dién méi té pd hai chiéu,
cha yéu tap trung trinh bay vé hiéu ung Hall luong tir, bat bién t& pd, nguyén ly
tuong (ng khdi — bién va mé hinh ly thuyét téi thiéu cho chit dién méi td pd Chern

va Zo.

Phan I1. Ly thuyét trwong trung binh dong

Trong phan nay ching toi trinh bay vé Iy thuyét truong trung binh dong,
phuong phap nghién citu chu yéu cac noi dung nghién ctru dat ra trong luan an. C6
nhiéu bai viét tong quan vé ly thuyét truong trung binh dong va ching toi tham
khao céc tai liéu d6 khi viét chuong nay [48-50].

Nghién ctu ly thuyét vé vat liéu lwong tir chu yéu dya trén hai nén tang la vat

ly lwong tir va vat ly théng ké&. Hai nén tang d6 két hop véi nhau tao ra linh vuc
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nghién ctu vat ly hé nhiéu hat. Trong suét thé ky 20, nhiéu ly thuyét va phuong
phép di duoc xay dung dé nghién ctu vat ly hé nhiéu hat nhu 1y thuyét ham Green,
ly thuyét phiém ham mat d6, md phong Monte Carlo hay dong hoc phan tu... Ly
thuyét phiém ham mat do da dat duoc nhirng thanh tuu xuét sac trong nghién ciu va
tién doan tinh chat cac vat liéu ban dan truyén thong [81]. Thé nhung ddi véi nhitng
vat liéu ma twong quan dién ti trong d6 trung binh hay manh thi ly thuyét phiém
ham mat do chwa thé nghién ciu tron ven cac tinh chat vat ly caa nhitng vat liéu do,
it nhat nhu ¢ dang hién nay. Do d6 di xuat hién nhirng huéng nghién cau méi, két
hop gitra ly thuyét phiém ham mat do va phuong phap ham Green trong vét Iy hé
nhiéu hat, dé giai quyét van dé nghién ctru cac tinh chat cua vat liéu dién tir tuong
quan manh mot cach tét hon. Mot trong nhitng huéng nghién cau d6 1a 1y thuyét
trrong trung binh dong (DMFT — Dynamical Mean Field Theory) [47-50]. Nhiing
nghién ciu sir dung ly thuyét truong trung binh dong cho thay nhitng wu diém trong
thu nhan va tién dodn cac tinh chat vat ly cua cc vat lidu tuong quan dién tir [48-
50].

Ly thuyét truong trung binh dong 1a ly thuyét duoc xay dung trén co s mo
rong ly thuyét truong trung binh tinh [48-50]. Thong thuong trong 1y thuyét truong
trung binh, twong tac gitra cac hat duoc thay thé bang mot trudng tinh hiéu dung, va
bai toan nhiéu hat dan dén bai todn mét hat tuong tac véi truong hiéu dung d6. Gan
dung trudong trung binh nhu vdy di loai bo cac thing giang ca vé thoi gian va khong
gian quanh gia tri trung binh. Ly thuyét truong trung binh dong thay thé tuong tac
cua cac hat bang mot truong hiéu dung dong, phu thudc vao thoi gian, va dua bai
toan nhiéu hat vé bai todn mot hat twong tac véi mét truong dong luc hiéu dung
gidng nhu mot tap trong mot bé dan. Ly thuyét trudng trung binh dong di tinh toi
thing giang theo thoi gian tai dia phuong, nhung van loai bd thing giang phi dia
phuong trong khong gian.

1.8. Ly thuyét trwong trung binh tinh

Ly thuyét truong trung binh tinh hay con duoc goi 1 ly thuyét truong trung
binh co dién. Nguyén ly chung cua ly thuyét treang trung binh nay 1a thay thé tuong
tac hai vat thanh tuong tac cua mot vat vai mot treong hiéu dung (hay con goi la
trurong trung binh, truong phan tir Weiss). Vi du nhu chung ta cé twong tac hai vat ¢
dang Hag=AB. T0an tr A va B dugc viét lai nhu sau:
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A =<A>+3A, (1.29)

B =<B> +4B. (1.30)

Trong d6 <A>, <B> la gia tri trung binh nhiét dong cua toan tir A va B. A,
OB la thang giang cua toan tu A va B quanh gid tri trung binh

A = A - <A>, (1.31)

dB =B - <B>. (1.32)

Khi d6 Hamiltonian twong tac Hag c0 thé viét lai nhu sau:

Hag = (<A> + 3A)(<B> + 8B)

=<A><B> + §A<B> + dB<A> + 5AJB. (1.33)

Ly thuyét truong trung binh cho riang thing giang SASB 13 nho va loai bo
chung. Khi d6 Hamiltionian twong tac gan ding thanh

Hag = <A><B> + dA<B> + 6B<A>

= A<B> + B<A> - <A><B> = H}If (1.34)

Hamiltonian HF 13 gan dung truong trung binh caa Hamiltonian nguyén
thiy Hag. Céc gié tri trung binh <A>, <B> thé hién truong hiéu dung (hay truong
trung binh) tac dong lén toan tor B va A tuong tng. Vi <A> va <B> khéng phu
thuoc vao thoi gian, ly thuyét truong trung binh nay con duoc goi 1a Iy thuyét
truong trung binh tinh. Nhu vay, trong khuén khd Iy thuyét truong trung binh,
Hamiltonian tuong tac hai vat Hag dugc dua tré thanh Hamiltonian H}F thé hién
tuong tac mot vat vai mot truong hiéu dung. Cac truong hiéu dung <A> va <B> c6
thé xac dinh mot cach tu hop thong qua dong luc hoc cua hé duoc xac dinh bang
Hamiltonian HY.

Pé minh hoa cho ly thuyét trudong trung binh nay, ching ta xét md hinh

Ising, thé hién tuong tac trao d6i spin giira ca&c moment tir. Hamiltonian cia mo

H=—]z 0,0;,

<ij>

hinh Ising c6 dang:

(1.35)
trong do, o; = 1, tuong ung +1 cho truong hop spin hudng 1én, -1 cho spin hudng
xudng. Pay chinh 1a Hamiltonian caa mé hinh Ising. Khi J >0 mé hinh thé hién
tuong tac trao doi sat tir va khi J<0 mé hinh thé hién twong tac trao doi phan sat tu.

Khi J>0 trang thai co ban 12 sat tir, do cac spin song song cuing chiéu dé nang luong
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trang thai co ban thip nhat. Khi J<0, trang thai co ban l1a phan sit tir, do cac spin
song song so le nhau dé trang thai co ban ¢ ning luong nho nhat.
M6 hinh Ising, timg duoc Ising dé xuat doc 1ap, nhung thuc chat n6 1a mot

treong hop riéng caa mé hinh Heisenberg. Hamiltonian caa md hinh Heisenberg co

H=—] Z S.S.,

<ij>

dang

(1.36)
trong do, toan tir spin c6 diy du 3 thanh phan S; = (af,07,0%). J 1a tuong tac trao
doi spin gitta nit mang i va j. Cac thanh phan cia toan ti spin 0,6, 07 c6 thé
biéu dién qua ma tran Pauli.

Xét thanh phan theo phuong z, ma tran Pauli ¢ dang

0% = ((1) _01)

Ma tran Pauli nay c6 2 trang théi riéng, trng vai cac tri riéng = 1.
(1) _ (1
g (0) - (0)’
2(0y_ (0
g (1) - (1)
Do d6, khi loai bo twong tac gitra cac thanh phan x, y cua toan tir spin va chi
xét thanh phan z, Hamiltonian Heisenberg tré thanh Hamiltonian Ising.

Hamiltonian (1.35) viét trong truong hop chua co tir truong ngoai, Trong

truong hop c6 tir truong ngoai dong nhat Hamiltonian duoc viét lai nhu sau:

H = —]Zaiaj —hZai,
Lj i

(1.37)
trong do h 1a tir truong ngoai.
Xét truong hop J>0 va &p dung Iy thuyét truong trung binh md ta & trén.
Toén tir spin ¢ thé viét nhu sau
o; = {ag;) + 0,
(1.38)
trong do (o;) la gia tri trung binh nhiét dong cua spin tai nat i va
6oy = a; — (oy)-
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(1.39)
Thay (1.38) vao (1.37) ta duoc:
H=—] Y 0=k Y oi=—] ) (@) +80)((o) +65) ~h ) a
<ij> i <ij> i
= Hygp +Hy +] ) (0)a),

(1.40)

trong do, H,, la gan dang truong trung binh

Hyp =—J Z ((Ui)Uj + Ui(@')) - hz O,
<ij> i

(1.41)

H, la thang giang cua spin quanh gia tri trung binh

H =-] 2 80;60;,
<ij>

(1.42)

thanh phan

1) (@)a)
<ij>
1a hing sb. Ly thuyét trudng trung binh loai bo Hs.
Trong trudng hop cac nit mang dong nhat (g;) = (o;) = m. m dugc goi la
d6 tir hoa. Khi d6 (1.41) viét lai:

Hpp = —]Z(maj + mai) — hz i

(i,)) i

= —z]mz o; — hz o,
| | (1.43)

trong d6 z 13 s6 nGt 1an can gan nhat (con duoc goi 1 s6 toa d6). Khi d6, mé hinh
Ising twong tac ban dau tro thanh bai toan mot vat:
Hmf = _hmf o;,

l

(1.44)
trong d6 hy,y = h+ mjz (1.45)
Téng théng ké duoc tinh bang:
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7Z = Tre P4

(1.46)
trong do: B = 1/T la nhiét d6 nghich dao, va H la Hamiltonian cta hé.
Thay (1.44) vao (1.46) ta co:
Z = Tre Phmr2ici = Trl_[e‘ﬁhmf"i
= (Tre‘ﬁhmf“i)N = (e Fhms + eﬁhmf)N,
(1.47)
trong d6, N 12 s6 nit mang. Chiing ta thu duoc:
Z= [2cosh(ﬁhmf)]N.
(1.48)
Gia tri trung binh nhiét dong duoc tinh bang céng thuc:
(4) = %Tr(e‘ﬁHA)
(1.49)
Tir ddy do tir hoa duoc tinh bang
m = {o;) = %Tr(e‘ﬁHo—i) = tanh(Bhyy).
(1.50)
Tur d6 thu dugc phuong trinh:
m = tanh(Bh + zBJm)
(1.51)
Dbay la phuong trinh tu hop xac dinh d6 tir hda m.
Truong hop tir trudng ngodi h = 0, Tc 1a nhiét d6 téi han o tinh chat
{T >Te,m=0
T<T,m=*0
Khi h = 0, biéu thtc (1.51) viét lai thanh:
m = tanh(zfJ/m)
(1.52)
Khi T = T, thi m — 0, chung ta thu dugc
m = zBcJm + 0(m?).
(1.53)

Do vay
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be=a™m
(1.54)
SuyraT, = z].
Chung ta c6 thé udc lugng dugc thang giang quanh gia tri trung binh
((0 —m)?) =(0? —20m +m?) = (06?) —m? =1 —m?,
(1.55)
Thay (1.51) vao (1.55) ta co:
: 2
(0 —m)?) = 1 — tanh?(Bhy,) = 1 — j::;lz%; Z:”n; %
_ 1
cosh?(BJzm)
(1.56)

Trong trudng hop T = 0, thing giang ((o — m)?) bang 0, khong phu thudc
vao s chiéu.
Chung ta xac dinh tiép gié tri trung binh (H, ):
(Hy) = =] Y (o= m)(oj = m)) = =] ) (o= m)e; —m) =0,

<ij> <ij>

(1.57)
vi cac nut doc lap vai nhau.
Tiép theo ching ta tinh:
HD) =2 ) > (o = m)(g = m)(or = m)( —m)) = J* ) (5 = m)?):

<ij> <lk> <ij>

= NzJ*{(o —m)?)* = g(Z]V((U —m)%)* = g(zf)z cosh*(B/zm)
(1.58)

Vi gia tri J xac dinh, khi z — oo thi nang lugng co ban E = —JNz s€ v0
cung 16n. Bé dam bao y nghia vat 1y ning lugng co ban lubn cé gia tri hiru han

chiing ta can diéu chinh kich c¢& caa J cho pht hop bang cach dit:

(1.59)
Véi J* khong thay do6i khi z — o
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Liac nay, E/N = —Jz = —J* va (1.58) viét lai:

e
' z cosh* (]*Tm)

(1.60)

Khi sb chiéu tién t6i vo cling z — oo thi (HZ) - 0 va thing giang (H?) —

(H,)?> = 0 ly thuyét truong trung binh cho két qua chinh x4c. Nhu vay ly thuyét
truong trung binh cho mé hinh Ising cho két qua chinh xac trong khéng gian vo han
chiéu. Pay chinh 13 ¥ tudéng xem xét dong luc hoc cua cac hé vat ly khi sé chiéu
khong gian tré 1én vo cuing 16n, boi vi & giGi han sé chiéu khong gian vé cing, co
thé chung ta tinh dugc chinh xac dong luc hoc cua cac hé vat ly bang ly thuyét
tuong tu nhu 1y thuyét truong trung binh cho mé hinh Ising. Mét thanh cong cua
ma rong ly thuyét truong trung binh 1a 1y thuyét trudong trung binh dong cho tuong

tac Coulomb cuc bo.
1.9. Ly thuyét trwong trung binh déng

Ly thuyét truong trung binh dong cho twong tac Coulomb cuc bd nguyén
thay duoc xdy dung thdong qua mdé hinh Hubbard. Trong mé hinh Hubbard,
Hamiltonian duoc viét nhu sau [33,81,82]:

H=- Z tiiCit Cio —Mznia + Uznnnu;
(ij).o i i

(1.61)
trong do, t;; la tham s6 nhay tr nt i sang nit j; U 1a tuong tac Coulomb cua hai
dién tir trén cung nut i (cac dién tu chi twong tac voi nhau khi chung dinh x@ trén
cing 1 nat), u 1a thé hoa xac dinh mat do dién tir trong mang n = ¥,;,(n;;)/N
(n;; = nin;, 1a toan tir s dién tir tai nat i, N 1a s6 nat cua mang tinh thé).
Hamiltonian (1.61) duoc viét dudi dang luong tir hoa lan hai cho hé cac electron véi
tuong tac Coulomb cuc bo.

Dé xay dung ly thuyét cho md hinh Hubbard trong khdng gian vé han chiéu,
truedc tién chlng ta can xét dic tinh fermion cia mé hinh & gigi han sé chiéu khéng

gian vo cung. Trudc tién ching ta xét mat do trang thai khi chua c6 tuong tac:

1
p(@) =3 ) 8w -2,
k
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(1.62)

trong do:
1 d
& =y Z tije_ik(Ri_Ri) = —ZtZ cosk,,
<i,j> a=1
(1.63)
1a hé thtc tan sic caa fermion.
Thay (1.63) vao (1.62) ching ta c6:
1 1 ix(w—ey)
p(w) =N26((u—ek)=ﬁz dxe k
K K —o
— lz f dxeix(w+2t2g=1 cosky) — j- dxet®x lz e(2tng=1 coskg)i
N N
k —00 —00 k
o] o8] T
— jdxeiwx lznezitxcoska — deeiwxl_[ j%ezitxcoska
N 21
— 00 k a —00 a -
Mat khéc, ta c6 ham Bessel
Vs
]O(ZtX) — jdz_lj-:‘ezitxcoska,
-7
tich phan theo dong lugng K, cho ching ta
1 lwx d
p(w) = dee (]O(th)) :
(1.64)
Khai trién ham Bessel theo tx, chung ta duoc:
dx*t* dx®t®
(]O(th))d = e4n)o(2t) = exp {—dx?t? — 7 9 +do(t")}.

Khi d — oo, dé p(w) hitu han, ching ta can phai hiéu chinh théng s nhay
nit bang cach dat t = t*/v/2d, voi t*1a hang s6. Khi d6 ¢ gigi han d — oo , biéu
thic (1.64) tré thanh:

co 00 w2
1 . d 1 . —x2t*% @ 2672

— dxeiwx 2t — dxe®Xe™ 2 =
p) jZn xe'*(Jo(2t)) _j 77 S t*\2m

(1.65)
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Tuong tac Coulomb cuc bé U va thé hoa hoc p khdng can hiéu chinh khi
d — oo do déng goép cua ching cho ning lwong cua hé khdng phu thudc vao sb
chiéu khong gian nhu thanh phan nhay nut.

Khi d6 ham Green mdt hat trong hé khong tuong tac ciing phu thuoc vao d va
khi xét hai nat 1an can gan nhat ching ta c6 [83]:

GO~ %_
d
(1.66)

boi Vi |Gl-°j,(,|2 thé hién xac xuit fermion nhay tir nGt mang i sang ndt mang j. Quanh
nat mang i cé 2d nat mang lan can. Do vay, |Gi°j‘(, . 1/2d. Ddi véi hai ndt mang
i, j bat ky

1
GO ~
U.o  4RrR@NH/2

Trong d6 R(i,j) la khoang cach Manhattan gitra hai nat mang i, j (khoang
cach Manhattan gitra hai nit mang i, j 1a khoang cach ngan nhat di tir nut i dén nit j
theo cac doan thang néi cac nut mang) [48]. Khi d — oo ning luong riéng sé tré nén
don gian va gian dd Feynman lién thdng tbi gian sé& suy bién, vi du nhu gian d6 bac
2 trén hinh 1.8.

1/Vd

Hinh 1.8: Su suy bién cua gian 46 Feynman khi d — oo cua gian do bat kha

quy bac hai theo nhiéu loan ning lugng riéng ZEJZ-) [83].

Thong thuong, nang lugng riéng Zg) dong gop cho nang luong riéng thong

(2)

qua téng <i,j>. Tir d6, chiing ta thdy X7’ c6 bac c& 1/v/d ngoai trir i=j. Tir gian dd

0

Feynman trong Hinh 1.8 chling ta c6 03 dudng twong ung Véi G;;, tir d6 chung dong
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gop 1/d3/2. Mit khéc, ching ta c6 tong theo j(i) cho déng gop d 1an. Vi vay, khi
d — oo chi ¢6 gian d6 kiéu nhu gian do (b) hinh canh hoa cho déng gép khac 0. Tat
ca cac gian do kiéu khac canh hoa cho déng gop bang 0 khi d — co. Tom lai, dic
tinh nay ding cho moi bac nhiéu loan, do d6 & gisi han d — oo ning luong riéng
lam ham dinh x& trong khéng gian, ching ta co:
Zijo(@) = Zj; 5 ()65
(1.67)
Khai trién Fourier cong thuc (1.67) ching ta thu duoc:
I,k w) =2, (w).
(1.68)
Vi vay & gigi han d = oo ching ta c6 thé thay thé mang twong tac ban dau
bang mé hinh hiéu dung cua mét nat gan véi mot moi truong tu hop tao bai dong
luc cua tat cac cac nat khéac trong mang. Mo ta bai toan mot nat trong méi truong tu
hop ¢6 thé miéu ta bang dong luc hoc tai mot nat trong pham vi tac dong cua tac
dung trong thoi gian 4o 1én cac bac ty do cua fermion, dugc dién ta bai cong thic

Sau

S = —jtdrj'dr'ZCgc (1)G, ' (t—1")C,y (t) + U_Tdmo? (t)n,, (v)
o 0o o 0 (1.69)

trong 46 G,'(t—1") déng vai tro 1a truong hiéu dung Weiss. Y nghia vat Iy ciia
treong hiéu dung 1a & chd né nhu bién d6 hiéu dung ddi véi fermion duoc tao ra
trén nat dang xem xét ¢ thoi diém t© (tir moi trudng hiéu dung bén ngoai). Khac voi
treong hop ¢d dién, ham Weiss suy rong 1a mot ham phu thudc thai gian thay cho
mot s trong truong trung binh ¢ dién. Nhu vay ly thuyét truong trung binh dong
dién ta & day di bo qua thing giang khéng gian nhung lai tinh toi mot cach day du
céc thing giang dinh xir tam thoi. G,*(t) dong vai trd ham Green khong tuong tac
cho tac dung Sesr, nhung can phan biét né véi ham Green cuc b khong twong tac
ctia md hinh mang tinh thé ban dau.

Dé khép kin cac hé phuong trinh, ching ta can bd sung vao phuong trinh

(1.69) biéu thirc lién hé G;*(t) Vvéi cac dai lugng dinh xir ¢6 thé tinh dwgc tir ban

than ham tic dong Serr. Didu kién dé xac dinh ham G;*(t) chinh Ia ham Green thu
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duogc trong mo hinh hiéu dung moét nat (1.69) trung vai ham Green cuc bo tai mot

nt mang ban dau

[}

G(iw,) = %Z Gk iw) = f dep(e)G(g, iw).
K

(1.70)

Nang luong riéng caa ham Green (1.70) dugc xac dinh thong qua phuong
trinh Dyson

>(i0,) =G, (i0,) -G (i, ) (1.71)

Hé phuong trinh tu hop trong ly thuyét truong trung binh déng thdng thudng
duoc giai biang phuong phap 1ap. Chlng ta xuat phat tir mot niang luong riéng ban
dau. Ham ning lwong riéng nay co6 thé lya chon bat ky, nhung dé qua trinh tu hop
nhanh hon, d& mat thoi gian tinh toan hon, chung ta c6 thé xuat phat tir nang lwong
riéng & ving nhiét do cao, hay ¢ ving twong quan dién tir yéu hay ¢ ving twong
quan dién tir manh tdy theo ting van dé nghién ctu. Sau dé tinh ham Green toan
phan theo phwong trinh (1.70) ciing nhu ham Green tai mot nit mang. Sau dé st
dung phuong trinh Dyson (1.71) tinh ham Green hiéu dung. Biét duoc ham Green
hiéu dung chung ta giai bai toan mot nut véi ham tac dong (1.69) va thu dugc ham
Green tai nlt mang d6. Sau d6 sir dung tiép phuong trinh Dyson tim lai ning lwong
riéng. Qua trinh nay cu tiép tuc nhu vy cho dén khi thu dwgc nghiém hoi tu. Qua
trinh hoi tu nghiém cua phuong phap 1ap trong giai hé phuong trinh tu hop cua
DMFT c6 thé gap phai vong lap tron, va nhu vay c6 thé khong thu dugc nghiém.
Hién twong vong lip tron nhu vay 6 thé khac phuc bang cach Iy to hop tuyén tinh
cac nghiém & cac vong lap truéc 1am nghiém khoi dau cho vong lap sau, vi du nhu

G =aG® + (1 - )GV,
trong d6 G P1a két qua thu dugc o vong lap tha i [48].

Piém mau chét dé giai hé phuong trinh khép kin tu hop Iy thuyét truong
trung binh dong 1a giai bai toan mot nit. V& co ban bai toan mot nut twong duong
V6 bai toan mot tap & trong mot bé dan, co thé thé hién qua mod hinh Anderson hay
md hinh Hubbard véi phan ham Green tran caa fermion 14 ham Green thé hién
trrong hiéu dung [48-50]. Do vay nhitng phuwong phap giai mé hinh Anderson hay

md hinh Hubbard hiéu dung déu c6 thé 4p dung dé giai bai toan mot tap nay trong
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chudi phuong trinh cua ly thuyét trudng trung binh dong. C nhiéu phuong phap
khac nhau dé giai bai toAn mot nat hiéu dung, ca md phong 1an gan dung nhu
phuong phap Monte Carlo luong tur, phuong phap chéo héa chinh xac, phuong phéap
nhém tai chuan hoa s6, phuong phap nhiéu loan lip, phuong phap hat cam tu... [48-
50]

Trong mot s& m6 hinh, nhu mo hinh Falicov — Kimball hay mo hinh trao doi
kép, bai toan hiéu dung 1 tap c6 thé giai chinh xéac bang giai tich. Nho vay qua trinh
giai s6 hé phuong trinh cua ly thuyét truong trung binh dong don gian di rat nhiéu
[48].

Ly thuyét truong trung binh dong c6 nhiéu ung dung réat thanh cong trong
nghién ciru hé twong quan dién tir [48-50]. Mt trong nhirng thanh cdng noi bat caa
ly thuyét truong trung binh dong 1a nghién cau chuyén pha kim loai — dién mai
Mott. Két qua caa nghién ctu ndy c6 thé thiy so lugc trén hinh 1.9, thé hién ham
mat do trang thai cua electron trong mo6 hinh Hubbard. Khi twong tac Coulomb U
tang, chding ta thdy ham mat do trang thai phat trién mot dinh nam giira hai dai ning
luong con Hubbard. Pinh d6 thé hién trang thai chuan hat caa kim loai. Tai gié tri
xéac dinh cta U, dinh chuan hat kim loai d6 bién mat, va trang thai cua hé tré thanh
dién moi. Thuc nghiém da quan sat sy bién mat caa dinh chuan hat tai chuyén pha
dién mdi Mott [85]. Nhu vy, sir dung phuong phéap 1y thuyét trudng trudng trung
binh dong cho mé hinh Hubbard cho két qua phu hop véi thuc nghiém khi nghién
ctu sy chuyén pha kim loai dién moi Mott, diéu ma Iy thuyét truong trung binh tinh
khong thé hién dugc. Tuy nhién, ly thuyét truong trung binh dong da loai bo tuong
quan phi cuc bd va né chi chinh xac khi sé chiéu khéng gian 1a vo han. Khi sé chiéu

khong gian 1 hitu han ly thuyét truong trung binh dong chi 12 gan ding.
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Hinh 1.9. Mat d6 trang thai caa md hinh Hubbard tai T = 0 [84]
1.10. Két lugn phan 11
Trong phan nay chdng t6i trinh bay Iy thuyét truong trung binh tinh, va khi
ap dung cho md hinh Ising cho két qua chinh xéac trong khdng gian vé han chiéu.
Khic phuc han ché dé, ching toi gidi thiéu ly thuyét trudong trung binh dong duoc
ung dung hiéu qua trong nghién ctu cac hé twong quan dién tir va cac vat liéu tuong
quan dién tir. Day 1a phuwong phap nghién ctru ly thuyét duoc s dung chu yéu trong

luan an.
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CHUONG 2. HIEU UNG TUONG QUAN DPIEN TU TRONG CHAT
PIEN MOI TO PO CHERN

Trong chuong nay, chung t6i nghién ctru hiéu ng tuong quan dién ti trong
chat dién moi td pd Chern. Chat dién moéi té pd Chern dugc mo hinh héa bang mo
hinh Haldane, con twong quan dién tir xuat hién nho twong tac Coulomb cuc bo giita
fermion linh dong va fermion dinh x& dugc dua vao trong mo hinh. Hiéu irng tuong
quan dién tir dugc nghién cau trong khudn kho 1y thuyét trudng trung binh dong.
Céc két qua nghién ctru chinh da duoc cdng bé trén tap chi Physical Review B [86]

va duoc mot s6 nghién ciu trén thé gigi tham khao [56,57,87-89].

2.1. Dan nhap vén dé nghién ciu

Nhu ching ta di thdy o chuong 1, du doan li thuyét va kham phé thuc
nghiém vé dién mdi td pd da thu hat rat nhiéu quan tm nghién ctu trong vat Ii cac
chét co dic. Céac pha td pd nam ngoai ly thuyét phan loai viing Landau va ching
duoc dic trung bai bat bién t6 pd khong tam thuong. Chat dién mai td pd co khe
nang luong & khdi nhung co trang théai bién khdng khe khién cho bién chat dién moi
t6 pd co kha ning dan dién.

Trudc khi kham pha ra dién moi té po, cac trang thai Hall luong tur da duoc
biét 1a pha t6 pd. Chlng thé hién d6 dan Hall duoc luong tir hda. Tuy vay, cac trang
thai Hall lwong tir khong c6 ddi xiing nghich dao thoi gian ciing nhu d6i xang tinh
tién mang, nhu chat dién méi td pd Z». Hon nita, c4c trang thai Hall luong tir can tir
truong NQoai tao ra cac muc ning lwong Landau. Nam 1988, Haldane dé xuit mot
mo hinh Iy thuyét c6 mang tinh thé va ciing cho mot do dan Hall luong tir nguyén
ma khéng c6 mat tir trrong ngoai trén toan mang cling nhu mic nang luong Landau
[77]. Nguoi ta nhan thay rang d6 dan Hall luong tir nguyén d6 thyuc chat chi 1a bat
bién td pd Chern [8]. Cac trang thai td pd nhu vdy thuong duoc goi 1a dién moi
Chern. M6 hinh do Haldane dé& xuét 1a2 md hinh ly thuyét thuan tay, do vay, c6
nhitng dé xuat dé hién thuc hda pha té pd Chern theo y tuang cua Haldane, bao gom
dé xuat mé phong lwong tir md hinh Haldane qua mang quang hoc cua cac nguyén
tar cuc lanh [90-92]. Gan day, md phong lugng tir md hinh Haldane di duoc tién
hanh thanh céng [79].

Li thuyét vé dién mdi t6 pd Z» va dién moi td pd Chern dua trén |i thuyét dai
nang lugng, trong d6 twong quan dién tir dugc bo qua. Do vay, hiéu tng tuong quan
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dién tur trong pha t& pd thu hat rat nhiéu sy quan tam nghién ctu. Ching ta c6 thé
mong doi rang turong quan dién tir yéu khong 1am thay doi tinh chat té pd cua dién
mai t6 pd [34]. Tuy nhién, twong quan dién tir manh cd thé tao ra sy thay doi vé ban
chat cac tinh chét caa chiing. Hau hét cac nghién ciu tap trung nghién cau hiéu tng
tuong quan trong dién mdi td pd Z. Tuong quan dién tir c6 thé 1am chuyén pha dién
mai t6 pd sang pha dién mdi Mott hay Slater. Chuyén pha Slater xuat hién cing véi
trat tuy tim xa, trong khi d6 chuyén pha Mott, khéng c6 pha v& d6i xing tu phat
[93]. Trén thuc té, khi twong tic Coulomb cuc bd dugc dua vao trong md hinh
Kane-Mele caa dién moi t6 pd Z [17], n6 c6 thé chuyén trang thai dién moi to pd
sang trang thai song mat do spin, & d6 ddi xiing nghich dao thoi gian bi pha v [94-
98]. Phu thudc vao cac thong s6 mé hinh, chuyén pha nhu thé c6 thé trai qua pha
spin 1ong [94-98]. Tuy nhién, dén nay van con c6 nhiing bat déng vé su ton tai cua
trang thai spin long [34].

Trai vai dién moi td pd Z, hiéu ung twong quan dién tir trong dién moi
Chern it duoc quan tdm chd y. C6 thé ndi, nghién ctu cua ching toi la mot trong
nhitng nghién ctu tién phong vé hiéu tmg twong quan dién tir trong dién moi td pd
Chern. Ban dau, mé hinh Haldane md ta dién mdi td pd Chern 1a md hinh fermion
khong spin. Hau hét cac nghién ciru da dua tuong tac Coulomb 1an can gan nhat phi
cuc bo vao md hinh Haldane va khao sat anh hudng cua chung dén céc tinh chat to
pd [99,100]. Twong tac lan can gan nhat chuyén hé sang pha dién méi trat ty dién
tich. Pha trat ty dién tich c6 td pd tim thuong va su chuyén pha 1a bac mot [99,100].
Trong khi d6i xing nghich dao thoi gian bi pha v trong ca pha dién mai t6 pd
Chern va pha trat tu dién tich, d6i xing nghich dao khdng gian duoc bao toan trong
pha dién moi td pd Chern bi mat di trong pha trat ty dién tich. Tinh hudng nay
tuong tu nhu su chuyén pha Slater trong dién moi t6 pd Zo, khi su chuyén pha di
kém theo v&i su phéa v& dbi xang tu phéat. Tuy nhién, van khéng rd diéu gi s& xay ra
véi chuyén pha Mott khi khong cé bét ct su pha v& ddi xang nao trong dién moi to
pd duoc dién ra.

Vi vay, chadng téi nghién ctru anh hudng cia twong quan dién tur trong dién
moi td pd Chern, dugc mo ta bang mo hinh Haldane. Trai véi nghién ciru trude day
[99-101], ching tdi két hop twong tiac Coulomb cuc bo vao mé hinh Haldane.

Tuong tac cuc bd ndy 1a trong tic Coulomb tdm ngan giita c4c fermion linh dong
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va fermion khong spin dinh xi tai c4c nGt mang tinh thé duoc dwa vao trong mé
hinh. D6 chinh la loai twong tac cuc bo trong md hinh Falicov-Kimball [102]. M6
hinh Haldane véi twong tac Falicov-Kimball ciing c6 thé duoc xem nhu 13 mot
phién ban bat dbi xting cia md hinh Kane-Mele-Hubbard, khi c4c dién ti c6 thanh
phan spin ¢b dinh bi dong bang khéng di chuyén trong mang tinh thé. Béi xtng
nghich dao thoi gian von duoc bao toan trong md hinh Kane-Mele-Hubbard nhung
bi pha v& trong mo hinh Haldane-Falicov-Kimball. Chlng ta biét ring mé hinh
Falicov-Kimball mé ta tét sy chuyén pha do twong quan dién tir ¢6 va khdng co su
pha v& d6i xung nghich dao khong gian [102-105]. Ching ta c6 thé ky vong rang
Vvé6i twong tic Coulomb cuc bd, md hinh ching t6i & xuat phi hop cho nghién ciu
vé chuyén pha t6 pd do tuong quan dién tir c6 va khong cd sy pha v& dbi xing
nghich dao khdng gian trong dién mdi Chern. Chdng tdi sir dung ly thuyét truong
trung binh dong dé nghién ctu chuyén pha. Phuong phap ndy da duogc trinh bay
trong chuong 1. Ly thuyét truong trung binh dong dwoc sir dung rong rdi va rat
thanh cong trong nghién ctu twong quan dién tir [47,48]. Trén thyc té, md hinh
Falicov-Kimball dugc nghién cau rat nhiéu bang ly thuyét truong trung binh dong
[106-109].

Mic di c6 thé xem nhu 1a mot phién ban gian lugc caa mé hinh Hubbard,
md hinh Falicov-Kimball c6 nhiéu vu diém trong nghién ctiru van dé vé twong quan
dién tir. M6 hinh Falicov-Kimball khién bai toan hiéu dung mét tap trong ly thuyét
truong trung binh dong tro nén don gian va co thé giai giai tich chinh xac. Uu diém
nay lam cho thoi gian tinh todn giai s6 hé phuong trinh trong 1y thuyét truong trung
binh dong giam di dang ké. Uu diém khéc caa md hinh Falicov-Kimball 1a n6 c6
gian d6 rat phong phu, c6 kha ning mé ta cac hién twong vat 1y khac nhau, dic biét

la céc pha ky la rat duoc quan tam nghién cau.

2.2. M0 hinh Haldane - Falicov — Kimball

M® hinh Haldane mé ta qua trinh di dong cua cac fermion khéng spin, khéng
tuong tac, trong mang tinh thé to ong, c6 thong luong (tir truong) toan phan bang
khong [77]. Bén canh fermion linh dong con cé fermion khong spin dinh xur. Khi
khong c6 twong tac, fermion dinh x&t khéng anh hudng dén tinh chét td pd cua cac

fermion linh dong. Tuong quan di¢n tor dugc dua vao thong qua tuong tdc Coulomb
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cuc bo gitta cac fermion linh dong va fermion dinh xtt. M hinh tong thé duoc mo
ta bang Hamiltonian sau:
H = —tz ciTCj + it, z vijciTCj + H.c. +Ef2f;rfi + UZ ciTcifini,
(0.) (i) i i

2.1)
trong do6 ci (fi) 1a toan t& hay fermion khéng spin linh dong (dinh x&) & ndt mang i
ctia mang to ong. t 12 thdng s nhay ndt 1an can gan nhat va t; 1a théng sé nhay nat
an can gan tha hai cho fermion linh dong. vy; = +1 déi v6i nhay nat 1an can thr hai
thuan chiéu kim dong hd (nguoc chiéu kim déng hd). Er 1a muc niang luong cua
fermion dinh x&. U la cuong d6 cua twong tac cuc bo gitra fermion linh dong va
fermion dinh x&. Khi U = 0, Hamiltonian trong biéu thac (2.1) mé ta mé hinh
Haldane vai pha Peierls ¢=n/2 [78]. O Chuong 1, chung ta da thay trang thai co ban
c6 tinh chat td pd vai bat bién t6 pd, sé Chern € = +1 phuy thudc vao diu cua tz
[77]. Khi t, = 0, Hamiltonian trong biéu thic (2.1) 12 md hinh Falicov-Kimball
thong thuong trong mot mang tinh thé ludng phan [102]. Ching ta biét raing mo
hinh Falicov-Kimball trong mang ludng phan cho thay c6 chuyén pha kim loai —
dién moi ddi voi céc trang thai ddng nhat, khi dbi xang nghich dao khong gian
khong bi pha v& [102-109]. Trong gidi han khac, khi t = 0, mo hinh dé xuat twong
duong vai hai mang tam giac doc lap cua mo hinh Falicov-Kimball. Mang tam giac
c6 tinh chat vap (frustration) hinh hoc, do d6 trat tu dién tich thong thuong nhu
trong mang tinh thé vudng khdng xay ra & nhiét do thap [110-113]. Thay vao do,
pha lién két dugc tao thanh [110-113]. Tuy nhién, chling ta c6 thé cho rang nhay nit
lan can gan tht hai tz ludn ludn nho hon nhay ndt 1an can gan nhat t va doi voi cac
gia tri nho cua t, pha vo mang con don 1¢ khong lam pha v& cau tric ludng phan
cua toan bé mang t6 ong. Do vay, ching t6i chi xét truong hop t, < t. M6 hinh
duoc dua ra trong biéu thic (2.1) ciing c6 thé dugc xem nhu 14 mot phién ban bat
dbi xang ctia md hinh Kane-Mele-Hubbard [34], khi cac electron véi thanh phan
spin ¢ dinh bi dong bang khong di chuyén trong mang. Tinh bat d6i xing nhu vay
c6 thé xay ra nhu 1a hé qua caa sy mat can bang khéi luong cua hai thanh phan spin.
Cac electron voi thanh phan spin ¢é dinh cuc ki nang va tré nén kho linh déng va

dinh xu.
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2.3. Ap dung ly thuyét truwong trung binh déng

Chung toi sir dung ly thuyét truong trung binh dong dé khao sat sy chuyén
pha do twong quan dién tir trong mé hinh duoc dé xuat & biéu thic (2.1). Trong ly
thuyét trudng trung binh dong, nang luong riéng chi phu thudc vao tan sb. Ly thuyét
treong trung binh dong tré nén chinh xac khi sé chiéu khong gian 1a vd han. Tuy
nhién, trong hé hai chiéu, Iy thuyét trudng trung binh dong 1a mot gan dung. Gan
ding nay bé qua twong quan phi cuc bo, nhung van gitt duoc tuong quan dong luc
hoc cuc bd. Bai vi mang t6 ong 1a mang ludng phan, dé thuan tién cho nghién ctu,
ching t6i chia mang thanh hai mang con cai vao nhau, A va B gidng nhu 1y thuyét
trrong trung binh dong cho mé hinh Falicov — Kimball trong mang siéu lap phuong
[106-109]. Trong khong gian dong lwong, phan linh déng cia Hamiltonian trong
biéu thue (2.1) duoc viét thanh mot ma tran 2 x 2 trong khong gian caa hai mang
con.

tof2(K) _tfl(k))

R0 = (5200 Zhao
2.2)

trong do

1 3 .
f1(K) = e'2"*cos <\/7— ky> + e tkx,
3 V3 3 V3
f2(K) = 2sin (E k, + 7ky> — 2sin <§ k, — 7ky> -2 sin(\/gky).
Trong Iy thuyét truong trung binh dong, ham Green cua fermion linh dong c6
thé duoc viét thong qua phuwong trinh Dyson
~ ~ = -1
Gk z)=[z+p—ho(k) —2(2)] ,
(2.3)

trong d6 p 1a thé hoa va

3(2) = (ZA(gZ) ZB(EZ))'

1a nang luong riéng. O day cac phan tir khdng chéo caa niang luong riéng triét tiéu
do Iy thuyét truong trung binh dong loai bo twong quan phi cuc bd giita mang con A
va B. Nang luong riéng dugc xac dinh tir mot nat hiéu dung trong mot truong trung
binh hiéu dung ma thé hién tuong tac cua tat ca cac ndt gitta chiing véi nhau va véi
nat da chon. Ham tac dong cua nut hiéu dung co6 dang
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S, = J-drdr'czL ()G, (t—1')c, (t')+(E, —p)ff, +Uclc fIf, (2.4)

trong 6 a@ = A, B 1a chi s6 mang con, G, (1) la ham Green biéu dién truong trung
binh hiéu dyng. Chiing ta c6 thé viét lai G,*(z)=z+pn—A,(z) trong d6 1,(2)
c6 thé xem 1a trudng trung binh Weiss dong lwc. Ning luong riéng cua nit hiéu
dung théa man phuong trinh Dyson
G (2) = 2+ — 2(2) — 2o (2).
(2.5)
Diéu kién ty hop yéu cau ham Green thu duoc tir bai todn mot ndt hiéu dung

va ham Green ciia mang la d6ng nhat, c6 nghia la
1 A
62(®) =% ) Gual,2),
k

(2.6)
trong d6 N 1a s6 ndt mang con.
Ham tac dong hiéu dung trong biéu thirc (2.4) c6 thé giai dugc bang giai tich,
boi vi £1£ 1a mot sé lwong tir chuan. Ching ta thu duoc téng thong ké cua bai toan
hiéu dung mét nut

lw, +u—Ayiw
Z, = TrffD[c*, cle=Salctertsl =2epoln nTH T 2al®n
n

lw,

+ePEF1) % 2 expz In L+ 1 _ Aql®n = U,
n

lwy,

(2.7)
trong d6 w, = (2n + 1)xT 14 tan s6 Matsubara. Tur tong thong ké trong biéu thuc
(2.7) chdng ta thu dugc ham Green cuc bo

1-— nfa + nfa
Z+#_Aa(z) Z+/.l—/1a(Z)—U’ (28)

Ga(z) =

trong do
1

Mfa = 1+ exp[ﬁ(ﬁfa — u)]
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lw, + U — Aiw,

Efy =E TZ]
fa = Ep ¥ niwn +u—Agiw, — U (2.9)
n

Chung ta c6 thé thay ng, chinh xac 1a gia tri trung binh sb cac fermion dinh
X{r trong mang con a. Khi ngy = ngp, hai mang con la twong duong va d6i xtng
nghich dao khdng gian duoc bao toan. Tir cong thirc (2.9) ching ta cd thé thay rang
& nhiét do khong do tuyét di, ne, chi co thé nhan mot trong ba gia tri: 0, 1/2 va 1.
Ddi véi trudng hop lap day mot nira, ¢6 hai kha ning khong tuong duong ¢ thé xay
ra: (i) npa =ngp = i; (ii) npa = 1, ngp =0 (hoic ngy =0, ngp = 1). Trong
truong hop dau, mic nang lugng tai chuan hoa £y, cua fermion dinh x bi ghim ¢
murc ning lwong Fermi (E ra = M) [114], trong khi d6 trong truong hop thir hai, n6
thip hon (Efa < 1) hodc cao hon mac nang lugng Fermi (Efa > 7). Ching toéi giai
s6 hé phuong trinh ty hop caa Iy thuyét truong trung binh dong trong ca hai tan sé
thuc va 40 bang phuong phéap lip. O nhiét d6 khéng tuyét ddi, tn sé ao duoc hiéu

la tn s6 Matsubara véi nhiét do trong duong 1a do gian doan cua tan sb lién tyc.

2.4. Két qua tinh sb

Dé xac dinh pha dién mdi hay kim loai, ching tdi khao sat dic tinh cua ham
mat do trang thai quanh muc nang lwong Fermi. Néu mat do trang thai p(m) quanh
murc ning luong Fermi (0=0) triét tiéu thi pha thu dugc 1a dién mdi. Néu mat do
trang thai hitu han tai mirc nang leong Fermi thi pha thu duoc la kim loai.

Pha dién méi c6 thé 1a pha dién méi dai ning luong, pha dién moi Mott, pha
dién moi Slater. Pha dién moi dai nang lugng 1a pha dién méi ma khéi lugng hiéu
dung cua hat tai hitu han. Pha dién moi Mott 1a pha dién mdi ma khéi lwong hiéu
dung cua hat tai tro 1én 16n vo cing theo co ché Brinkman-Rice cho pha dién moi
Mott. Khéi lwong hiéu dung cua hat tai ty 18 nghich véi hé sé tai chuan hoa. Do vay,
néu hé sé tai chuan hoa hitu han, pha thu dugc 1a pha dién méi dai nang luong, con
néu hé s tai chuan hoa triét tiéu, pha thu dugc 13 pha dién moi Mott. Pha dién moi
Slatter 14 pha dién méi di kém v&i pha v& dbi xing tu phat. Cac pha dién moi trat tu
dién tich, phan sat tir hay sét tir 14 cac vi du Vé pha dién méi Slater. Pha dién mdi c6
tinh chat t6 pd khong tim thuong khi sé Chern 12 mot sé nguyén khéc 0. Do vay, dé
xéac dinh tinh chét td pd cua pha dién moi, chdng t6i s& tinh s6 Chern. Nhu nhan xét

& muc trude, mo hinh d& xuét tai trudng hop lap day mot nira cho hai loai nghiém
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khong tam thuong khong tuong dwong nhau. Chlng ta s& nghién ciu ting trudng

hop mat.
2.4.1. Chuyén pha Mott
Chung ta xét truong hop lap diy mot nira. D6 1a truong hop thé hoa hoc u =
U/2. Khing, =npp =1/2 chuyén pha Mott s& xay ra. Trong hinh 2.1, chlng toi
trinh bay mat d6 trang thai (DOS) cua fermion linh dong
p(w) = —%Im G,(w +i0%),

dbi vai céc gia tri cua U khac nhau.

T T T
03 T U=l
N —— U=4 ;
P L U=6
02k P i —
g ! | 1 .
— [ A -'I _.-}_("'l ’
, 3 E -: .\"\_j L i . I -: 'Ir.r I-,
I.l | ; III lll' .I-II ! \I I',
o s R [
A "3\:'. . ;|| '
oob— o L Ll L
-8 -4 0 4 8
(€Y}

Hinh 2.1. Mat d¢ trang théi caa fermion linh dong di véi céc gia tri khac
nhaucaaU (t =1, t, =0,5)

Hinh 2.1 cho thay vai khi U ting, mat do trang thai dau tién thé hién mot khe
nang luong, sau d6 khe d6 dong lai va cudi cing né mé ra tr lai. Tinh chét nay cho
thay c6 su chuyén pha tir pha dién méi sang pha kim loai va sau d6 lai sang pha
dién méi. Bai vi khi U = 0, hé 1a dién mdi Chern, va mién cac gia tri nho cua U lién
két doan nhiét véi U = 0, ching ta cd thé cho rang pha dién moi dau tién 1a dién
moi td pd Chern. Trong mién gié tri ndy, DOS cho thay rd rang hai dai nang lugng
con phan biét. Su tach biét dai nang luong con tang 1én theo gia tri cua U. Tuy
nhién, khe nang lugng thuc té, noi DOS triét tiéu, giam theo U tang. Trong khi,
trong quan dién tr cé gang tach hai dai niang lwong con, ching thuc sy lam giam
khe ning luong cua dién mdi td pd Chern. O gia tri téi han Ug, khe dong lai, va hé
trg thanh kim loai. Ching tdi xac nhan td pd cta pha dién mdi dau tién bang cach
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tinh toan tryc tiép s6 Chern. Trong trudng hop tuwong tac, sé Chern C c6 thé duoc
tinh thong qua ham Green & tan s6 khong [115-117]:

1 2
C = % d kny,

(2.10)
trong d6 F;; = 0;A; — 0;A;, A; = —i ¥ (kv|0y,|kv) va tong duoc lay trén tat ca cac
trang thai riéng truc giao chuan hoa |kv) cua ma tran G~1(k,i0) véi cac tri riéng
duong. Trong tinh s, chling t6i sir dung phuong phéap gian doan héa ving Brillouin
dé tinh toan sé Chern mét cach hiéu qua trong cong thic (2.10) [118]. Bac biét,
ching t6i sir dung mang lugi 128 x 128 diém dbi voi 6 nguyén té cua mang dao.
Két qua, chung t6i thu dugc € = 1 khi U < U,,. Nhu vay, chuyén pha dién mdi —
kim loai dau tién 1a chuyén pha td pd. Khe dong lai tai cing mot diém noi s6 Chern
khéng con l1a sé nguyén nira. Pha kim loai, noi DOS hitu han quanh muc ning
lugng Fermi, xay ra khi U chay tir Ues to1 Uco. Tai gid tri Ucz khe nang lugng mao lai.
Mic du khe nang lugng thuc té da dong trong pha kim loai, DOS 16 rang cho thay
d6 1a mot khe nang lugng gia vi c6 mot khe hep tn tai xung quanh w = 0. Pha dién
moi cudi clng xay ra dbi voi twong quan manh U > U,,, va tat nhién d6 la pha dién
mdi Mott. Chlng ta ciing c6 thé phan biét cac pha bang viéc xét tinh chat cia ning
lwong riéng & cac tan sb thap. Hinh 2.2 trinh bay phan 4o cua ning luong riéng

ImX(iw) d6i véi cac gia tri khac nhau cia U.

0
RS *_T."-:-_-:'.T,'-'J‘"'“'f ]
. -"/,‘
‘/
2 27 ——U=20 I
T ----U=28
E 3 /s U=3.0 1
—mm U=322
L U=4.0 _
_5 | |
0 2 4 6

®
Hinh 2.2. Phan 40 cua nang luong riéng ImZ(iw) d6i véi cac gia tri khac
nhaucaaU (t =1, t, =0,1)
Trong pha dién mdi Chern, phan 40 cua ning luong riéng triét tiéu,
ImZ(i0) = 0, ma din dén DOS ciing triét tiéu & w = 0. Trong pha kim loai,
52



Im2(i0) hitu han. N6 cho thay rang pha kim loai khéng phai 1a chat long Fermi. Do
doc cua ImX(iw) khi w — 0 dong nhat véi 6 doc cia ReX(w + i0*) khi w — 0.
Do d6 chung ta c6 thé sir dung do doc cua ImZ(iw) khi w — 0 dé xac dinh hé sé tai
chuan hoa.

dReZ(o + i0H)] "
z=|1-25 (;”w 107 2.11)

w=0
Trong hinh 2.3, ching t6i trinh bay gi4 tri tuyét d6i cua hé sb tai chuan hoa

|Z| nhu mot ham sé cua U. N6 cho thay rang trong pha kim loai, hé s6 tai chuan hoa

phan ki khi 2252 = 1 fai @ - 0.
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Hinh 2.3. Giatri tuyét ddi cuahé sd tai chudnhéa |Z| lahémcuaU (t = 1; t, = 0,1)

Ngoai diém phan Ki, |Z| giam va triét tiéu & ca Ua va Uca. Tuy nhién, khi
U < Uy, hé s tai chuan hda van hitu han. Diéu nay cho thiy rang pha dién moi
Chern van 1a dién méi dai nang luong nhu trong truong hop khong tuwong tac. Hinh
2.3 cho thay hé s6 tai chuan hda ludn triét tiéu khi U > U,,. Theo co ché Brinkman-
Rice, diéu d6 thé hién chuyén pha Mott [119]. Pic diém 16m xubng cua mat do
trang thai xung quanh muc niang lwong Fermi trong pha kim loai 1a do tinh chat dic
biét ctia mang to ong. Khi t, =0 va U = 0, ¢ cac goc cua ving Brillouin, cac
electron tré thanh fermion Weyl véi hé thic tan sac tuyén tinh g, = vk, dan dén
mat do trang thai triét tidu tuyén tinh khi w=0 [78]. Vi théng sé nhay ndt t, hitu
han, c&c fermion nhan duogc khéi lwong hitu han ¢ cac goc caa vung Brillouin thi
nhat. Chung ciing ¢6 thoi gian sdng hiru han khi twong quan dién tir c6 tac dung.

Nhu vay, twong quan dién tir tai chuan hda ca khdi luong lan van téc cua fermion
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tai cac goc cua vung Brillouin tht nhat thong qua hé s tai chuan hoa Z. Do do,
DOS cho thay sy 16m xubng xung quanh mic Fermi, nhung gia tri ca nd ludn ludn
hitu han. Trong pha dién mdi Mott, phan a0 cua ning luong riéng ImZ(iw) phan ki
nhu 1/w. Do sy phan ki ndy, chiing ta khdng thé sir dung cng thirc (2.10) dé tinh
s6 Chern trong pha dién moi Mott. Tuy nhién, do tinh chat dinh x& ctia nang luong
riéng, s Chern cd thé duoc xac dinh théng qua sé vong quan mién tan sé6 (FDWN)
[120], c6 nghia 13 s6 Chern trong pha dién méi Mott bang:

d?k _ _ _

C=yC, C,= f o Canchi O AL B, (2.12)
trong do eanc 12 tensor phan ddi xung toan phan, A¢ 1a ba thanh phan chuan héa cua
Hamiltonian khong tuong tac trong co s¢ khong gian do cac ma tran Pauli tao ra, co
nghia 1a h, (k) = ¥, h%o, va 6, la cac ma tran Pauli,

a

B = el = ) P
vy cling goi 1a s6 vong quin mién tan s6. N6 mé ta s vong quan caa ham Green
nguyeén ti

Gr(iw) =iw+ p —Z(iw),
trén mat phang phtc. Co thuc chat 12 sé Chern cua Hamiltonian khong tuwong tac
[115]. Khi ning luong riéng chi phu thudc vao tan s, tit ca anh huéng cua tuong
quan dién tir 1én sé Chern duoc ma héa trong s6 vong quan mién tan sé y. Chlng ta
chd y rang trong pha dién mdi Chern, Im G;! (iw) cét truc @ mot lan, trong khi d6
& pha dién moéi Mott, né khong bao gio cat, két qua dan dén y = 1 trong pha dién
mdi Chern va y = 0 trong dién moéi Mott [120]. Do d6, dién mdi Mott tam thuong
vé mit td pd. Chu y rang tinh chat Im=(iw)~ 1/w d6i véi tan sé nhé trong pha dién
moi Mott chi 1a trudng hop dic biét ciia hé co khong gian v han chiéu [121]. Béi
véi hé c6 khdng gian hiru han chiéu, Iy thuyét truong trung binh dong chi 1a mot
gan dung va né lam mat twong quan phi cuc bo. Nhitng twong quan phi cuc bo l1am
giam tinh ki di cta ning luong riéng ¢ tan sé nho. Tuy vay, twong quan phi cuc bo
cling lam giam gi4 tri cua Ue va Ucz, nhung pha kim loai ludn luén ton tai giita hai
pha dién mdi. Chu ¥ rang gan dang trudng trung binh Hartree — Fock khong thé mo
ta chuyén pha Mott, béi vi n6 1am mit di thing giang dong luc cuc bo. Ly thuyét

truong trung binh dong c6 18 1a gan dung don gian nhat ma c6 thé mo ta ca chuyén
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pha Mott va bat bién t6 pd, it nhat trong mé hinh Haldane duoc dé& xuat voi twong
tac cuc bo.

Trong ly thuyét truong trung binh dong, ching ta c6 thé rat ra cac phuong
trinh twdng minh dé xéac dinh gia tri toi han Ug va Uce. Cac phuong trinh d6 c6 thé
dan ra dya trén phuong phap tuyén tinh hoa ly thuyét trudong trung binh dong [122].
Do d6i xang hat — 16 trong tai lap day mot nira, ham Green 1a mot s6 4o thuan tuay
G(i0*) = —inp(0) 6 mic nang lwong Fermi, bai vi theo hé thuc Kramer-Kronig
ching ta co [73]

ReG(0) = J‘ ¢ dz |mG(8)

7T
Do ddi xtng hat — 15 trdng nén ImG(e) = ImG(-¢), dan dén ReG(w=i0%) = 0.
O micc U = U,,, nang luong riéng 1a mot s thyc thuan tly va AX(w +
i0%) = Z(w + i0) — U/2 tré nén nhé co thé bo qua tai w — 0, béi vi

610" = 1 A2(i0%)
l N L A2GONTE = G (0 — If, (0 (213)
tién toi khong. Tur cac phu:ong trinh (3.5) va (3.8) chling ta thu dugc
AT (i0T)U? /4
G(i0*) = — G0T)U7/ (2.14)

[4Z(i0%)]2U%/4 — (U?/4)*
O mac U = U,,y, A%(i07%) triét tiéu, do d6 tir cac phuong trinh (2.13), (2.14),
ching ta thu dugc phuong trinh dé xac dinh Ua

1 4
N k t3f2 (k) + t2|fi (k)| a Uz (2.15)

O micc U = U,,, nang luong riéng A%(i0*) phan ki, tuy nhién truong trung
binh Weiss A(i0*) triét tiéu, tir phuong trinh (2.5) va (2.8), ta c¢d thé chi ra rang

U2/a3io*
AX(i0%) = _M_
4
Cung véi phuong trinh (2.6) ching ta thu duoc
A0 U2
G(i0*) = ~ 4
(@ )_N 2 (2.16)

G IRECRIETACERZIAG]Y
Mat khéc, tir phuong trinh (2.8), ham Green cuc b tai nang lugng khéng
bang
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- A3i0%)
GUOT) =g (2.17)
Z A (lo+)

Tai U = U,,, A(i0") triét tiéu, do d6 tir phuong trinh (2.16) va (2.17) ta thu
duoc phuong trinh dé xac dinh Ugy:

1 Us
NZMﬁw+ﬂmwﬂ:T (2.8)

Trong hinh 2.4, ching tdi trinh bay cac gid tri téi han Ucr va Uez nhu 1a ham
s6 cua tz. Chang ta ludn thu dugc U, < U,,. Do d0, giita cac pha dién mdi Chern

va Mott, c6 mot mién hitu han pha kim loai khe gia.

T

6 - MI /./’

L U /-’-_/. 4

2 —F _JIJ-”V—J
D — B

I P U

y cl
ClI
{] L | L | . | L | .
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
t

Hinh 2.4. Gian d6 pha cta céc trang thai doi xung nghich dao khéng gian khi
lap day mot nira. CI ki hiéu pha dién mdi Chern, va M1 ki hiéu pha dién méi Mott.

Pha kim loai khe gia ton tai giita hai pha (t = 1).

Khong ¢ su chuyén pha truc tiép tir dién moi to6 po Chern sang dién moi
Mott c6 t6 pd tim thuong. Ching ta ¢ thé thay ring su chuyén pha tir dién moi
Chern sang dién moi Mott thong qua pha kim loai khe gia khong lam thay d6i doi
xang cua hé. Tat ca cac pha déu bao toan dbi xirng nghich dao khéng gian.

2.4.2. Trdt tw dign tich

O muc truée, chung toi d3 nghién ctu su chuyén pha do tuong quan dién tur

ctia pha d6ng nhat, & d6 ddi xtiing nghich dao khéng gian dugc bao toan. Tuy nhién,
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nhitng pha nay khong bén vimg d6i vai trat tu dién tich & nhiét do thap. Ching chi
bén viing & nhiét d6 cao, & d6 trat ty dién tich tim xa bién mat.

Ngoai nghiém dong nhat lap day mot nira, con c6 mot nghiém khac ns, =
1, ngp = 0 (hodc ny, = 0, neg = 1). Nghiém nay bén virng & nhiét do khong tuyét
ddi. D6 chinh 1a pha trat tu dién tich xay ra véi bat ki gia tri hitu han nao cua U.
Trat tu dién tich pha v& ddi xing nghich dao khdng gian. Pha trat ty dién tich nay
khi lap day mot ntra twong tu nhu trong md hinh Falicov-Kimball trong mang ludng
phén [106-108]. Tur phuong trinh (2.9) ching ta duoc

1
N GRS R 221
Gy (2) =~ (2.22)

G5 (2) + 2p(2)

Hai phuwong trinh nay cho nghiém X,(z) = U va Zz(z) = 0. Nghiém nay
chinh xéc 1a nghiém trong gan ding trudng trung binh Hartree. Trong khong gian
vO han chiéu, truong trung binh Hartree tré nén chinh xac d6i véi loai twong tac
Falicov-Kimdall va & nhiét do khdng. O nhiét do hiru han, niang luong riéng khong
phai 13 treong trung binh Hartree nita va ching thuc sy phu thudc vao tan sé va
nghiém chinh xac trén khong thu duwgc. Vé6i X,(z) = U va Xz(z) = 0, ma tran
—G~1(i0) chinh 1a Hamiltonian Haldane v&i mtc ning luong dich chuyén cua hé
mang con m = U/2 [77]. Do vay, & d6 c6 mot su chuyén pha to pd tir dién mdi to
pd sang dién moi cd t6 pd tim thuong tai m, = 3v/3t, [77]. Do d6, khi U < 6+/3t,
trang thai trat tu dién tich 1a t6 pd vai sé Chern € = 1 va khi U > 6+/3t, n6 c6 tinh
t6 pd tam thudng vaoi € = 0. Tai U = 6+/3t,, trang théi co ban c6 dbi xang chiral, &
d6 cac fermion & cac goc cua vung Brillouin & fermion Weyl. Ching t6i mubn nhan
manh rang ca hai pha dién méi td pd va dién moi td pd tim thuong déu co trat tu
tam xa do twong quan dién tu. Ca hai pha déu 1A trat tu dién tich nhung khéac nhau
vé t0 pd. Ca hai pha déu pha v& ddi xitng nghich dao khong gian. Tai U = 0 chlng
ta c6 pha dién méi Chern, tuy nhién n6 bao toan déi xang nghich dao khong gian.
Do d6 pha trat ty dién tich t6 pd khong két ndi doan nhiét véi pha dién mdi Chern
tai U = 0. Trong pha trat tu dién tich to pd, ca bat bién to pd va trat tu tim xa dién
tich ciing ddng ton tai [100,102].
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2.5. Két luan

Trong chuong nay, ching toi dd nghién cttu vé sy chuyén pha do twong quan
dién tr trong md hinh Haldane véi tuong tac Coulomb cuc bo trong truong hop 1ap
day mot nira bang phuong phap trudng trung binh dong. Tinh chat chuyén pha phu
thudc vao d6i xing nghich dao khéng gian. Vai su bao toan ddi xang nghich dao
khong gian, twong quan dién tir dua hé tir pha dién moi Chern t0 pb sang pha kim
loai khe gia va sau d6 sang pha dién mdi Mott t6 pd tim thuong. Kim loai khe gia
khong phai la chat long Fermi véi khéi lwong va van téc tai chuan hoa cua fermion
Weyl. Pha kim loai nay ludn ludn ton tai gitra hai pha dién méi. Khi ddi xtng
nghich dao bi pha v, trong quan dién tir tao ra trat tu dién tich tim xa va mé ra khe
0 nang lugng Fermi. Chung dua hé tir trang théi trat tu dién tich té pd sang trang
thai trat tu dién tich t6 pd tim thuong. Bat bién to pd va trat tu dién tich tam xa c6

thé dong ton tai do anh hudng cua tuong quan dién tir trong dién moéi Chern.
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CHUONG 3. PIEN MOI TO PO TU TINH TRONG MO HINH TRAO
POI KEP VOI LIEN KET SPIN - QUY PAO

Trong chuong ndy ching t6i nghién ctru vé diéu kién ton tai va tinh chat cua
cac pha dién mdi tir tinh c6 tinh chat t6 pd khong tam thuong. Nghién ctu cua
ching t6i dua trén md hinh héa céc chat dién méi té pd tir tinh quan sét thay trong
thuc nghiém. M6 hinh ly thuyét téi thiéu dugc dé xuat trong chuong nay 1a mé hinh
trao doi kép két hop vai lién két spin — quy dao. Chung tdi st dung ly thuyét truong
trung binh dong dé nghién ciru mo hinh dé xuat. Cac két qua nghién ciu da dugc
cdng bd trén tap chi Physical Review B [123] va dugc mot sé nghién ctu trén thé
giai tham khao [124,125].

3.1. Dan nhap van dé nghién ciéu

Bén canh hiéu tng Hall, hiéu tng Hall di thuong ciing da dugc kham pha tu
mot thé Ky truéc. Nhung khac vai hiéu tng Hall luong ta, hiéu ang Hall di thuong
luong tir méi duoc quan sét thiy gan day [37,38,126].

Nghién cau chat dién mdi t6 pd pha tap tir trong nhiing nim qua ngudi ta
quan sét thiy hiéu ang Hall di thuong luong tir (QAHE). Kham phé nay thu hat
duoc nhiéu quan tdm nghién ctu. Pha tir tinh c6 thé dugc mo ta bai li thuyét
Landau, nhung cac trang thai td pd thi khdng thé. Trang thai t6 pd 1a mot khai niém
pha méi duge dic trung boi bat bién t6 pd khong tam thuong [1,2,12]. Trang thai
nay duoc tim thay lan dau tién trong hiéu tmg Hall lugng tir (QHE) [7,8,29]. Tuy
nhién, trang thai nay doi hoi cd tir trudng ngoadi dé tao ra cdc muc ning luong
Landau. Trang théai td pd ciing c6 thé ton tai trong hé khéng c6 muc nang lugng
Landau. Haldane 1a nguoi dau tién dé xuat mé hinh Ii thuyét mé ta hiéu ang Hall
lugng tir trong mang tinh thé tuan hoan [18]. Gan day, mé hinh Haldane duoc hién
thue hoa bang thyc nghiém mé phong luong tir khi dua cac nguyén tir cuc lanh vao
mang quang hoc [79]. Tur y twong cua Haldane, mot 16p mai cac trang thai to po,
dién moi td pd, da duoc kham pha [12,13]. Bat bién td pd caa ching trong hé hai
chiéu duoc thé hién trong hiéu ung Hall spin lwong tir (QSHE). Tinh chat té pd cua
chiing dugc tao ra do lién két spin — quy dao (SOC) va noi chung duoc md ta bai sb
bat bién td pd Z [1,2,12,13]. Nguoc lai, d6 tir hda ty phat duwoc mo ta bang thong sb
trat tu cua li thuyét Landau. Do tir hda d6 co thé tdc dong bén trong khéi vat liéu
nhu mot tir tredng ngoai va do d6 co thé tao ra hiéu wng Hall di thuong [127]. Phién
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ban luwong tir cua hiéu ¢ng Hall di thuong 1a mot van dé thach thac tir 1au cho dén
quan st gan day trong dién mai td pd pha tap tap tir [37,38,126]. Trong cac vat liéu
ndy, do tir hoa ty phat xay ra do su trao doi spin (SE) giita electron va tap tir
[37,38,126]. SOC cung véi SE dan dén lugng ter hoa hiéu tng Hall di thuong
[37,38,126]. Do d6, chling tdi mudn nghién ciu anh huong twong hd qua lai gita
SOC va SE ciing nhu kha nang dan dén QSHE va QAHE do su twong hd do.

Pé thyc hién muc tiéu nghién ciru nhu vay, ching toi dé xuat mot mé hinh Iy
thuyét tdi thiéu c6 kha ning md ta ca tinh chat td pd va tinh chat tir. SOC Ia thanh
phan thiét yéu cho tinh chét té pd, bai vi n6 vira tao ra khe ning lwong vira dan dén
mot bat bién t6 pd khong tam thuong [1,2,12,13]. Tuy nhién, d6 tir hoa ty phét co
thé duoc tao ra bai cac co ché khac nhau, vi du, SE, twong tac Coulomb hoic siéu
trao d6i. QAHE quan sat thy trong vat liéu pha tap tir va SE giira electron va tap tur
la ngudn gdc tu nhién caa nd [37,38,126]. Hon nita, duong nhu twong tac Coulomb
gitra cac electron kho c6 thé tao ra trang thai td pd véi trat ty tir tim xa [34,95,128].
Do d6, trong mé hinh nay, SE 14 thanh phan thiét yéu khac cho trat ty tir tim xa, ma
c6 thé ddng ton tai voi bat bién té pd. Mot md hinh dai ning luong thuc véi SE da
duoc dé xuat vé mat Ii thuyét dé tim kiém QAHE trong chit dién mai t pd [38]. N6
duoc nghién ciru bang viéc két hop tinh toan tir nguyén Ii dau dé xac dinh céu trdc
dai ning lwong va xdp xi trudong trung binh dé xir i SE [38]. Két qua thu dugc
QAHE trong trang thai sat tir (FM) [38]. Tuy nhién, trong gan dung trudng trung
binh, chi théng sé trat tu sat tir ddng nhat dwoc tinh téi, va n6 chi duoc coi nhu 1a
thong s6 dua vao trong viéc xac dinh bat bién t6 pd. Khac véi nghién ctru do, chiing
t6i nghién ctu su twong hd qua lai gitta SOC va SE mét céch tu hop ma co thé dan
dén cac trang thai t6 pd tir on dinh. Chung t6i sir dung Ii thuyét truong trung binh
dong (DMFT) [47] dé tinh toan bat bién td pd va momen tir. Trai véi nghién ciu
trrong trung binh trude day, trong nghién ctru cua chung toi, d6 tir hoa tu phat duoc

x4c dinh tu hop ma khdng c6 gia thiét tién quyét nao.

3.2. M6 hinh trao d6i kép va lién két spin — quy dao

M6t md hinh téi thiéu ma chiing toi da dé xuat ¢ thé mo ta dién moi to pd tur
bao gom ba sb hang. S6 hang thir nhat mé ta dai ning luong cua electron. Sé hang
thr hai 6 thé tao ra tinh chét td pd la SOC. Sé hang cudi cuing la SE giita electron

va momen tir. Bé don gian, twong tac tir gitra cAc momen tir duoc loai ra khoi mo

60



hinh. Thyc chét, ching ¢ mat khong twdng minh trong mé hinh théng qua SE.
Hamiltonian cia mé hinh c6 dang
H=-t Z cwc]a + il z vucls 5s'Cjs' _]Z Si cls O/ Cigl, (3.1)
(i.j)o (i )))s.s’

trong do c (cis) la toén ta sinh (huy) electron ¢ spin o & vi tri i. (i,j) va ((L ]))
lan Iuwot ki hiéu 1an can gan nhat va lan can gan nhét tha hai trong mang tinh thé. t 1a
thong s6 nhay ndt cho vi tri 1an can gan nhat. A 12 SOC bao gém nhay nit phu thudc
Vao spin va huéng giita cac vi tri 1an can gan nhét thr hai. Dau v;; = +1 phu thudc

vao hudng nhay nut nhu dugc chi ra trén Hinh 3.1.

Hinh 3.1. Céu trlc dau vij cua s6 hang SOC trong mang tinh thé t6 ong.

Mang tinh thé t6 ong duoc chon vi SOC trong mang nay tao ra trang thai
dién méi t6 pd [18]. Si la spin cua tap tir 6 nUt mang i, va o la ma tran Pauli. J la SE
giita electron va tap tir. Khi tap tir dugc pha vao vit liéu, ching toi gia st rang tap
tir chiém tat ca cac ndt mang tinh thé. Trudong hop tap tir duoc pha ngau nhién va
khong tron ven dugc nghién ctiru trong mot cong trinh khac. Ching toi cling Xét spin
cua tap tur tinh theo kiéu cd dién, nhu duoc s dung rong rai trong nghién cau vat
licu pha tap tir [129-134]. Gidi han nghién ctiu nay loai trir bat ki kha nang nao c6
thé xay ra cia hiéu ang Kondo [135-138]. Thuc ra, chiing tdi s& chi xét SE kiéu sat
tir, va do vay hiéu ung Kondo khéng xay ra nhu két qua nghién ciru bai méd phong
Monte Carlo lwong tir [139]. Khi khéng ¢ SE (J = 0), mé hinh duoc dé xuat 1a mo
hinh Kane-Mele [17]. Bén canh di xtng nghich dao thoi gian, mé hinh nay c6 doi
xung U(1) bao toan thanh phan z caa spin. Diéu ndy cho phép ching ta phan loai

bat bién td pd cua trang thai dién moi bai s6 Chern spin [18]. M6 hinh Kane-Mele
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cd thé dugce xem nhu hai ban sao ciia mé hinh Haldane, trong d6 trang thai dién moi
c6 thanh phan z cua spin trai dau va so Chern trai dau [18]. Piéu nay dan dén sb
Chern dién tich triét tiu nhung s Chern spin lai 1a mot sé nguyén, va do d6 tao ra
QSHE. Trong gid¢i han khac, 4 = 0, Hamiltonian trong phuong trinh (3.1) Ia mé
hinh trao d6i kép [132]. N6 md ta chuyén pha tir tinh boi SE [129-132]. M6 hinh
trao d6i kép trong mang vap hinh hoc nhu mang kagome hay mang tam giac ciing
c6 thé tao ra QHE [140,141]. Khi ca SOC va SE c6 mit, twong hd qua lai gitra
ching c6 thé dan dén sy xuat hién céc tinh chat tir va td pd dong ton tai va do d6
QSHE va QAHE c6 thé xay ra.

Truéc khi 4p dung DMFT, chlng t6i phan tich cAu trdc tir cia mé hinh dugc
dé xuat ¢ gioi han J>>t, A. Spin ¢ dién cua tap tir ¢6 thé duoc dién dat théng qua
goc phuong vi @i va goc cuc 6i:

S¥ = Scos¢;sing;,
Sy = Ssin¢; sing;,
S = Scos@,.
S6 hang SE trong Hamiltonian trong biéu thirc (3.1) c6 thé dugc chéo héa

bang cach st dung bién doi unitar

(G7) =0t (&0).

trong do
0; 0, .
cos—  —sin—e i
ut = 2 2
P = 0, 9. .
sin— e'®i cos—
2 2

la mot ma tran unitar. Ching ta thu duoc s6 hang SE

_ T T
HSE = _]Z Siciso—ss'cis’ - _]SZ Gd Lcn
i,ss’

trong 46 ¢ = +1. S6 hang SE gy ra do tir hoa tu phét, nhat 13 trong diéu kién J >>
t,A. Trong truong hop nay, chi d;; c6 lién quan téi trang thai co ban. Hamiltonian
hiéu dung md ta s6 hang nhay nit va SOC trong trang thai co ban nay 1a [131]
eff = Z.QU i1 ]T+I’A Z VU.QUledT+H.C, (32)
(i,)) )

trong do
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0, 0 6; 6. .
2 = cOS— cos = + sin—lsinée_‘(d’i_‘pf),

2 2 2
~ 0, 0; 0, 0, .
2 = cos?lcos% — sin?lsin?}e‘l(gbi“i’j),

d6i khi duoc goi 1a pha Berry. Dé don gian, ching toi s& chi xét trang thai co ban
ddng nhat, trong d6 goc phwong vi va goc cuc cia spin khong thay doi trong hai
mang con 1dng vao nhau. Thuc ra, véi su vang mit caa SOC, md phong Monte
Carlo cho thay tinh dong nhat cua trang thai co ban trong mang t6 ong [98]. Péi voi
trang thai co ban dong nhat, d¢ 16n nhay nit s& cuc dai khi 6; — 6, = 0 hodc + tai
c4c vi tri 1an can gan nhat. Cac diéu kién ndy c6 nghia 13 spin & céc vi tri 1an can
gan nhit hodc song song hoic ddi song, tao ra co ché trao doi kép [131,132]. Mat
khac, d6 16n SOC cuc dai khi 8; = 0 hoac «, hoac twong duong, spin huéng theo
phuong z. C6 thé thay ring sé hang SOC triét tiéu khi 6; = /2, c6 nghia 1a khi d6
spin hudng trong mat phang xy. Trai véi mang vap hinh hoc [140,141], ca sé hang
nhay n(t va SOC trong mang t6 ong khéng tao ra bat ky hién tuong vap nao. Tir
quan sat do, ching t6i két luan rang ning luong trang thai co ban nho nhat khi spin
song song voi phuong z. Piéu ndy cho thay trang thai co ban c6 ddi xing U(1) bao
toan thanh phan z cua spin.

Chung t6i chia mang t6 ong thanh hai mang con léng vao nhau A va B nhu
duoc chi ra trén Hinh 3.1. Sau do, chung t6i ki hiéu a;, (b;;) la toan tr hay cua
electron tai vi tri i thuoc mang con A (B). Chung toi dua ra mot spinor bén thanh

phan
l/)kz ’

trong d6 aks VA bks 12 bién ddi Fourier cia ais Va bis twong ng. Céc tinh chét tir va
tinh chit td pd s& duoc xac dinh tir ham Green mét hat:

G (K, 2) =< Py |l >,

Do tir hoa tu phét cia mang con A va B duoc xac dinh la

1
my = ﬁz a(alffaaw),
1,0

1
mpg = ﬁz 0<b£ro.bia>,
i,o
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trong d6 N 1a s6 nGt mang con. Khi m, = +mj # 0 thi trang thai co ban 14 FM
hoic AFM. O day, chiing t6i chi xét do tir hda tu phat theo phuong z boi Vi trang
thai co ban c6 d6i xing U(1) cta thanh phan z cua spin nhu chung t6i da phén tich
o trén.
Tinh chit td pd c6 thé dugc xac dinh théng qua sé Chern duoc tinh bang:
1

Cy, =o— | d°kEY, (3.3)
trong d6 F}; = 0,4} — 6;A}, AY = —i(kv|9,|kv), va |kv) Ia trang thai riéng truc

giao chuan hoéa cua ma tran G~1(k,i0) tuwong ¢ng Véi tri riéng E,(K) [117]. Sb
Chern dién tich C, =Y, C,, trong d6 tong nay dugc ldy trén v véi cac tri riéng
duong E,(K) > 0. S6 Chern spin C, = ¥, 0,,C,trong d6 o, la spin cua trang thai
riéng |kv). Cha ¥ rang cac s6 Chern nay chi dugc xac dinh trong trang thai dién moi
boi vi n6 can khe ning lwong giira cac gia tri riéng duong va 4m dé tich phan trong
codng thic (3.3) khong bi phan ky. Trong tinh toan s6, ching ta c6 thé sir dung
phuong phap gian doan héa ving Brillouin dé tinh s Chern trong cong thirc (3.3)
[118]. Trong dién moi td pd, d6 dan Hall spin 1a e2C,/h. Khi khong c6 tuong tac
SE, ¢1(k,i0) = —H,(K), trong d6

h(k) 0 )
0 h(k)/

la Hamiltonian Bloch khong tuong tac, va

_ (0AE —ty,
h"(k)_(—tVE —wlsl;k)'

O day, ching toi da st dung ki hiéu yy = Y5e®*7s, & = i Y vpe™n, trong

H, (k) = ( (3.4)

d6 & va n lan luot ki hiéu vi tri 1an can gan nhat va gan tha hai coa vi tri da cho
trong mang t6 ong. Hamiltonian Bloch khong twong tac ¢ hai dai ning lwong suy
bién bac hai. SOC m¢ ra mot khe ning luong va tao ra sé Chern spin nguyén khi
mang lap day mot nira [6]. Ching ta c6 thé hinh dung —G~'(k,i0) la mot
Hamiltonian Bloch hiéu dung dé xac dinh s Chern cho trudng hop twong tac.

3.3. Ap dung ly thuyét trudng trung binh déng

M6 hinh dugc dé xuét trong biéu thuc (3.1) c6 thé giai duoc bang cac
phuong phap khac nhau bao gdbm ca gan dung trudng trung binh va gan ding truong

trung binh dong, cling nhu chéo hoéa chinh xac va mo phong Monte Carlo. Phuong
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phap chéo hda chinh xac va md phong Monte Carlo cho két qua chinh xac nhung
ching chi c6 thé &p dung cho cac mang c6 kich thudc nho va phai chap nhan hiéu
g kich thuéc hitu han. Gan ding truong trung binh va trudng trung binh dong 1am
viéc tét trong gigi han nhiét dong luc hoc. Tréai véi gan dung trudng trung binh,
DMFT xtr li tuong quan cuc bd mot cach chinh xac [48]. Khi khdng c6 SOC (1 =
0), gian do pha thu dwgc bang DMFT pht hop véi gian do pha thu dwoc bang md
phong Monte Carlo [130,132]. Gan dung trudng trung binh dbi khi tao ra két qua
gia, vi du nhu trang thai gia dugc Gennes tim thiy bang gan dang truong trung binh
khong tim thiy dwoc bang md phong Monte Carlo [130,142]. DMFT c¢6 thé dong
vai trd nhu phuong phap bd sung cho tinh toan kich thudc hitu han nhuw mé phong
Monte Carlo. Trong DMFT, ning luong riéng chi phu thudc vao tan s6. N6 chinh
X4&c trong gidi han khéng gian vo han chiéu nhung trong hé hai chiéu, né chi 1a mot
gan dung. Gan ding nay bo qua twong quan phi cuc bd. Trong DMFT, phuong trinh
Dyson cho ham Green c6 dang:

G(k z) = [z — H,(k) — 2(2)] 7, (3.5)
trong d6 £(z) la nang luong riéng. Thuc ra =(z) la mot ma tran chéo 4 x 4. Gan
dung cuc bd caa niang luong riéng khdng tron hai khéi spin cua Hamiltonian Bloch
hiéu dung —G~1(k, i0). D6i vai bét bién td pd, ning lwong riéng chi dich chuyén
dai ning luong cua Hamiltonian Bloch hiéu dung dan dén bién d6i t6 pd. Ning
lwong riéng c6 thé duoc xac dinh bang cach giai bai toan hiéu dung mot nit trong
mot trudng trung binh dong luc. Trudng trung binh dong luc cé thé dugc biéu dién
boi ham Green, dong vai tro nhu ham Green tran caa ndt hiéu dung. N6 két néi véi
ham Green cuc b va nang luong riéng thong qua phuong trinh Dyson cua ndt mang

hiéu dung

G (2)=G.(2)+ 2,0 (2) (36)
trong d6 a ki hiéu nit mang cua mang con A hay B.

1
Gaa(z) = NE Gaa(k; z),
k

la ham Green cuc bo. Ham tac dong cua nat mang hiéu dung cta mang con a =
A, B la
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(3.7)
Dbi véi spin tap ¢o dién S, ching ta cd thé tinh gan chinh xac cac bac hiéu

dung 1 nGt. Ching ta cé thé thay tong théng ké bang:

2 T
Z, = j d(,bf df sin O e ~5a(9), (3.8)
0 0

trong do S, (9,0)= Zm{H[ n)+sJ3cose]—(Js)zsinze}, va on 12

tan sé6 Matsubara. Ham Green céc nut mang hiéu dung c6 thé duogc tinh toan tir tong

thng ké

(v

1 8z,
vidh, " 2,56 (i0,)

1 2n b1 ] - B )
Za.([dd)!desm 0e [ G,*, (io, )~ IScos0 ]
~ T1[ 6 (i, ) +sIScos6 | - (3S)"sin?6
; (3.9)
Tiép tuc st dung phuong trinh Dyson (3.6) chlng ta c6 thé xac dinh ning

luong riéng, tr ham Green trong cong thac (3.9). Nhu vay, ching ta da thu duoc hé
phuong trinh khép kin dé xac dinh niang lwong riéng va ham Green. Hé cac phuong
trinh DMFT nay cd thé giai s6 bang phuong phép 1ap.

3.4. Két qua tinh s

Trong tinh s, chdng tdi lay t = 1 1am don vi nang luong. O nhiét d6 0 tuyét
dbi, chung toi sir dung mot ludi cac tan sb gian doan véi do gian doan déng vai tro
nhu nhiét do trong trung cho tan sé Matsubara. Thuc té, ching toi lay kich thuéc
gian doan cua ludi bang 2xT véi T = 0,01 trong tinh sb. Dau tién, ching toi tim
diéu kién ton tai cAc trang thai dién mdi, boi vi trong mé hinh dang xét, chi dién moi
méi thé hién tinh chat td pd. Trong Hinh 3.2, ching tdi trinh bay mat do dién tr n va
d6 tir hda mang con ma, mg bién thién theo thé hoa p dbi voi cac gia tri SE tang dan
khi SOC ¢6 dinh. Khi SE, /S = 0, trang thai co ban 1a dién méi khi lap day mot nira
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n = 1. Boi vi my = mg = 0, dién moi nay la thuan te (PM). SE nho khong lam
thay doi trang thai co ban. Tuy nhién, khi SE Ién hon mét gié tri nhat dinh, do tir
hoa ty phat xay ra, m, = my # 0 khi lap ddy mot nira va nd cho thay d6 1a trang
thai dién moi AFM. Khi tiép tuc ting SE, cac trang thai dién moi xut hién bd sung
khi lap d¢ay mot phan tu (n = 0,5) va ba phan tu (n = 1,5). C4c trang thai dién moi
nay la FM do m, = my # 0.

2.0

15]
10}
05|
0.0

0.5 - | %L&\O&O}\XWM - |
3 ) -1 0 | 2 3
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Hinh 3.2: Mat d6 dién tir n va do tir hda mang con ma, ms thong qua thé hoa
u ddi véi cac gia tri khac nhau caa SE va SOC ¢d dinh A = 0,5. Cac duong cham
cham nim ngang cho thdy mat do diénten=0,5; 1 va 1,5.

Nhu vay, ching ta chi quan sat thay trang thai dién méi khi lap day mot nira,
mot phan tu va ba phan tu. Dbi véi céc truong hop lap day khac, trang thai co ban
Ia kim loai hoac phén tach pha. Trang thai phan tch pha xay ra khi n(u) gian doan.
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Trang thai phan tach pha xay ra giita pha PM va FM (hoic AFM). Khi lap ddy mot
nira, SE chuyén trang thai co ban tir dién moi PM sang dién moi AFM, tréi lai khi
ldp ddy mot phan tu hodc ba phan tw, nd chuyén trang thai co ban tir kim loai PM
sang kim loai FM, va sau d6 thanh dién méi FM nhu chi ra trong Hinh 3.2. Trong
vat liéu pha tap tir tinh nhu vat liéu tir tré khong 16 hodc béan dan tir pha lodng, do tur
hoa tu phat dugc tao ra bai SE thong qua co ché trao ddi kép [131,132]. Tuy nhién,
trong dién moéi khdng c6 cac electron linh dong trung gian, do d6 su trao doi kép
khong thuc su xay ra. Thuc ra, do tir héa tu phat trong cac trang thai dién moi cling
c6 thé duoc tao ra bang cach két hop truc tiép gitta momen tir va spin electron thong
qua co ché van Vleck [38]. Su két hop truc tiép nhu vay la kha di bai vi SOC c6 thé
két ndi dai dan va dai hda tri [38]. Khi khong c6 SOC, do tir héa tu phat hau nhu
khong tdn tai trong trang thai dién méi. SOC 1a mét ngudn quan trong dé duy tri do
tir hoa tu phat trong trang thai dién moi. Do c6 SOC ma t6 pd va do tir hda cua hé
Xuat hién. Tréi véi gan dung truong trung binh [38], d6 tir hoa tu phat trong DMFT
duoc xac dinh tu hop va né co thé 1a PM, AFM hoic FM. Béi vi trong md hinh
dang xét, bat bién t6 pd khong tim thudng chi c6 thé ton tai trong trang thai dién
mdi, do vy ching t6i s& chi xét truong hop lap ddy mot nira, mot phan tu va ba

phan tu.
3.4.1. Pién moi td pd phdn st tir

Trong muc ndy, chdng toi xét chi tiét truong hop lap ddy mot nta. Trong
hinh 3.3, chlng tdi trinh bay d6 tir hda mang con ma, ms va sé Chern spin Cs véi
gia tri SOC 6n dinh. Chung t6i ludn thu duoc m, = —my khi lap day mot nira. Do
véi SE yéu, trang thai co ban 1a PM. N6 tro thanh AFM khi SE 16n hon mat gi4 tri
nhat dinh Ju. Trai véi dién mdi Mott, ning lwong riéng Z(iw) khi lap day mot nira
khong phan Ki trong giéi han w — 0, va ching ta cd thé tinh sé Chern bang cong
thire (3.3). S6 Chern dién tich ludn ludn triét tiéu khi lap dady mot nira. Hinh 3.3
cling cho thay rang s6 Chern spin C, = 1 dén mot gid tri nhat dinh Jc cua SE. Biéu
nay c6 nghia rang bat bién t6 pd khong tam thuong khi J < J.. Ching t6i ludn thu
duoc Jy < Jc. Do d6, khi J,; < J < J, trang thai co ban la AFM va n6 cé C, = 1.
Do chinh 1a trang thai dién moi t6 pd tir. Thuc ra, Hamiltonian Bloch hiéu dung
—G~1(K, i0) x4c dinh s6 Chern cho truong hop twong tac c6 thé xem nhu 12 hai ban
sao cua md hinh Haldane véi pha ngugc nhau [18].
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Hinh 3.3. D6 tir hda mang con m, = —mg va s6 Chern spin Cs khi lap day
mot nira va SOC A = 0,5.

Khi hai dai ning lwong thdp nhat véi spin nguoc chiéu dugc lip day, co
nghia 1a cac tri riéng am cua —G (K, i0), ching c6 s6 Chern nguoc chiéu, do d6 sb
Chern dién tich triét tiéu, trong khi s Chern spin bing 1. Trai lai, SE tao ra d¢ tur
hda AFM tu phat. Do tir héa AFM nay c6 thé dong vai tro 1a mot tir trudng phan ti
bd sung tac dong nguoc tré lai electron. Tac dong cua do tir hda AFM twong ty nhu
mitrc tach nang lugng ion trong mo hinh Haldane [18]. Khi SE tang, d6 tir hoa AFM
cling tang. Két qua 13, khi J > J., s6 Chern ctia mé hinh Haldane twong ung triét
tiéu boi vi mirc tach nang lugng ion I6n hon khe nang lugng tao ra boi SOC [18].
Diéu ndy din dén trang thai co ban c6 td pd tam thuong. Tuy nhién, sé Chern spin
cd thé 1a s6 nguyén hitu han, khi mic tach nang luong ion nho hon gia tri ngudng.
S6 Chern spin C; = 1 chinh 13 QSHE.

Trong hinh 3.4, chlng tdi v& mat do trang thai (DOS) cho mdi thanh phan
spin electron trong truong hop lap day mot nira. Khi lap day mét nira, DOS 8 rang
cho thidy mot khe ning luong & mic nang lugng fermi, ngoai trir & bién gitra pha
dién moi AFM to pd va dién moi AFM t6 pd tim thuong. O bién giira hai pha, DOS
cho thay tinh chat ban kim. Biéu hién cia DOS cho thidy mét khe nang lugng khép
lai khi hé trai qua chuyén pha tir pha dién mdi AFM td pd sang dién mbi AFM to pd
tam thuong. Thuc chat, tinh chat nay 1a két qua cua cac trang thai bién khdng khe
Xuat hién & bién cua hai trang thai dién méi véi cac bat bién td pd khac nhau [1,2].

Trong trang thai dién moi to p6, trong khi SOC duy tri khe nang lugng, do tir hoa

69



AFM tu phét 1am giam bé rong cua khe nang luong (xem hinh 3.2). Khi hai khuynh
huéng nay can bang, khe ning lwong triét tiéu va tao ra sy chuyén pha tir pha dién
mdi AFM t6 pd sang pha dién mdi td pd tim thuong.
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Hinh 3.4. DOS mang con dbi vai thanh phan spin Ién (duong lién nét mau

xanh) va spin xuéng (dudng dit nét mau do) khi lap day mot nira va SOC 1 = 0,5.

Trong dién mdi AFM td pd tim thuong, ca SOC va d6 tir hda AFM tu phat
lam tang bé rong cua khe nang luong. Trai voi do tir hda FM trong QAHE, do tir
héa AFM khong tao ra QSHE bai vi QSHE da xay ra trong trang thai t6 p6 PM.
Thuc ra nd pha huy QSHE. Tuy vay, trat tu tam xa AFM c6 thé dong ton tai voi
QSHE, mién 1a n6 khong da manh.

Ching tdi tong két cac két qua tim duoc trong truong hop lip diy mét nira
trong gian dd pha duogc vé trén hinh 3.5. Bién méi td pd AFM xay ra trong viing pha
gitra dién moi td pd PM va dién moi AFM t6 pd tim thuong. N6 thé hién QSHE.
Thuc ra, QSHE ciing di c6 mat trong trang thai dién mai td pd PM. Cha y rang, khi
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A = 0, trang thai co ban la kim loai va d¢ tir hda AFM xay ra do co ché trao doi kép
[131,132].

Hinh 3.5. Gian d6 pha cta trudng hop lap diy mot nira. CAc chir viét tat
AFMI, AFMTI, v PMTI lan luot ki hiéu cho pha dién méi AFM t6 po tam thuong,
dién moi t6 pd AFM va dién moi t6 poé PM.
3.4.2. Pign moi td pod sdt tir

Bai vi truong hop lap day mét phan tu va ba phan tu tuong dwong nhau do
¢ doi xting hat — 15 tréng, cho nén ching tdi chi xét truong hop lap ¢y mot phan
tu. Nhu di thao luan trude day, khi lap ddy mot phan tu, SE chuyén trang théi co
ban tir PM sang kim loai FM va sau d6 sang dién méi FM. C4c chuyén pha nay c6
thé thay qua xem Xét sy phu thudc cua do tir héa mang con va khe ning luong vao
cuong d6 SE. Trong hinh 3.6, chung t6i trinh bay d6 tir héa mang con va khe nang
lugng phu thudc vao SE khi SOC cé dinh. Khe niang lugng duoc xac dinh bang bé
rong cua doan thang nam ngang xay ra trong do thi duong n(u) (xem hinh 3.2). Khi
lip day mot phan tu, ching toi ludn thu dugc m, = my. Trang thai FM xay ra khi
SE 16n hon mat gia tri nhat dinh. Khe ning lwong chi xuat hién khi SE du lén. Do
do, trang thai dién mdi FM chi xuat hién khi SE du 16n. Trong hinh 3.7, ching toi
trinh bay DOS cho mdi thanh phan spin trong truong hop lap diy mét phan tu va
SOC ¢ dinh. Hinh nay cho thay sy thay d6i cua DOS khi SE tang. Trai véi truong
hop lap day mot nura, khi lap ddy mot phan tu thé hda khong nam trong khe ning
luong ma nam & dai nang lugng thap hon. Do d6, dbi véi SE nho trang thai co ban

la kim loai. SE lam dich chuyén DOS cua thanh phan spin xubng gay ra do tir hoa
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tu phét sat tir. Khi SE tang 1én, mot khe ning luong duoc mé ra & vi tri thé hoa va
n6 phan tach dai nang luong bi lap day thap nhat. Pay thuc sy |4 trang thai dién moi
FM. Bai vi s6 Chern dugc xac dinh rd rang trong trang thai dién méi nén ching toi

chi tinh né trong trang thai dién moéi FM.
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Hinh 3.6. B¢ tir hda mang con m, = mg va khe nang lugng A trong truong

hop lap day mot phan tu va SOC A = 0,5.

Thanh ra chi dai niang luong thap nhat cia Hamiltonian Bloch hiéu dung
—G~1(k, i0) bi lap day, co nghia 14 trj riéng Aam nho nhat caa —G ~1(k, i0), va no cd
s6 Chern C. = 1. Biéu nay cho thiy rang dién méi FM 1a td pd va né thé hién
QAHE. Thyc ra, chling ta c6 thé hinh dung do tir hda sat tir 1a mot tir truong ngoai
tac dung nguoc tro lai electron. Nghién cau td pd trong md hinh Kane-Mele khi ¢
mat cia mot tir truong déu cho thdy QSHE xuit hién d6i véi tir truong yéu va
QAHE mat ludn khi tir truong manh [143]. QAHE tim dugc cho trudng hop lap day
mét phan tu phu hop véi nghién ctu ndy. Tuy nhién, ching tdi khong quan sat thiy
bat crt QSHE nao ddi véi SE nho trong truong hop lap day mot phan tu. Piéu nay
xay ra vi SE nho khong dit manh dé mo ra mot khe nang luong ¢ vi tri thé hoa.
QAMHE r6 rang l1a hé qua cta tuong hd qua lai gitta SOC va SE. Tréi véi truong hop
lip ddy mot nira, do tir hoa sit tir trong truong hop lap day mot phan tu duy tri
QAHE. Khéng ¢ n6, QAHE khéng thé ton tai.
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Hinh 3.7. DOS mang con ddi véi spin 1én (duong lién nét mau xanh) va spin
xudng (dudng dirt nét mau do) trong truong hop lap day mét phan tu va SOC A = 0,5.
Chung t6i tong két céc két qua tim duoc trong trudng hop lap day mot phan
tu thanh gian d6 pha dugc vé trong hinh 4.8. Pién moi td pd sit tir cho thiy QAHE
chi xay ra trong mién SE du Ién. Khi SOC vang mat (c6 nghia 1a 2 = 0), khéng c6
trang thai dién madi khi lap diy mot phan tu.
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Hinh 3.8. Gian d6 pha cua truong hop lap diy mot phan tu. Cac chit viét tét
FMTI, FM M va PM M lan luot ki hiéu dién méi to pd FM, kim loai FM, kim loai PM.

3.5. Két luan

Trong chuwong nay, ching t6i da nghién ctru Sy Xuat hién cua cac trang thai to
pd tir trong md hinh Kane-Mele khi c6 mat tap tir. Trang thai t6 pd xuat hién 1a két
qua cua sy twong hd qua lai gitta SOC va SE. CAc trang thai dién mdi chi ton tai khi
mat do electron bang 1, 1/4 va 3/4. SOC duy tri do tir ha tu phat trong trang thai
dién moi. No ciing thuc day do tir héa ty phat theo phuong z, ma trang thai co ban
bao toan ddi xang U(1) cua thanh phan z cuaa spin. Khi lap day mot nia, SE diéu
khién trang thai co ban tir pha dién mdi td pd PM sang pha dién méi td pd AFM va
sau d6 sang AFM t0 pd tim thuong. Ca dién moi td pd PM va AFM déu thé hién
QSHE. bién moi té pd AFM la vi du khac bén canh siéu dan to pd, trong do6 ca trat
tu tim xa va bat bién t6 pd dong ton tai. Ching ta chli y rang cac nghién ctu vé mo
hinh Kane — Mele véi tuong tac Coulomb cuc bd khdng phét hién déng ton tai cua
trat ty tam xa AFM va bat bién t6 pd [36,94,128]. Khi mat do electron lap day mot
phan tu va ba phan tu, dién moi td pd FM cho thady QAHE xay ra khi SE du lén.
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CHUONG 4. PHA PIEN MOI TO PO TRONG MANG TINH THE
LIEB SAT TU

Chuong nay c6 hai phan chinh. Trong phan tht nhat, ching toi xay dung Iy
thuyét truong trung binh dong cho mang tinh thé ¢ cau trdc dai niang luong phang
va nghién ctru pha tir tinh ton tai trong mang tinh thé Lieb. Phan tht hai, ching toi
nghién ciru cac pha dién mdi td pd c6 kha niang ton tai trong mang tinh thé Lieb khi
c6 lién két spin — quy dao. Céc két qua nghién ciru chinh da duoc cong bé trén tap
chi Physical Review B [144] va Communications in Physics [145] va dugc mot s6
nghién ctu trén thé gioi tham khao [88,146-148].

Phan I: Ly thuyét treong trung binh ddng cho mang tinh thé c6 ciu tric

dai niing hrong phang
4.1. Ddn nhdp vdn dé nghién ciru

Hé c6 cau tric dai ning luong phang nhan duoc rat nhiéu quan tm nghién
ctru do sy xuat hién cua twong quan dién tir trong suy bién vi mo. Bat ky twong tac
Coulomb, manh hay yéu, déu dan dén hién twong twong quan manh [149]. Trong
cac hé co cau trdc dai niang lugng phang, ham song electron dinh x& trong khong
gian thuc, va dinh xt ndy 1am mat dong ning, khién cho twong tac Coulomb giira
cac electron chiém uu thé. Két qua 1a cac electron c6 xu huéng phan cuc spin dé
cuc tiéu hoa ning luong twong tac. QU trinh ndy tao ra trang thai sat tir cua dai
nang luong phang [41,150]. Thuc ra, c6 thé xem d6 1a hé qua cua tiéu chi Stoner vé
sat tir, boi vi mat do trang théai cua dai ning lwong phang tré nén vo han [151]. Sat
tr dai nang luong phang cé thé dugc xem la truong hop bod sung cho sat tir
Nagaoka, khi tiéu chi Stoner théa méan do tuong tac Coulomb v6 han [152]. Mot vai
bang chung thuc nghiém cho sit tir dai nang luong phang trong day lugng tar, cham
luogng tir va hé fermion cuc lanh da duoc dé xuat [153-156].

Vé mat Ii thuyét, dai ning luong phang khong tim thuong xuat hién khi nhay
nat electron duy tri htru han nhung trén toan mang thi triét tiéu. Sy giao thoa triét
tiéu nay cd thé hién thuc hoa bang phuong phap thiét ké 6 mang (cell construction)
[41,150], 46 thi dwong (line graph) [157-159] hoic loc chon quy dao (orbit
selection) [160,161]. Mot trong nhitng mé hinh dai nang luong phang don gian nhat

1a mé hinh lién két chat trong mang Lieb hoac mang vudng tdm canh. N6 thudc ho
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thiét ké 6 mang [41,149]. Mang Lieb thu hat nhiéu quan tdm nghién ciu, do né 1a
cau tric phan 16p cua chat siéu dan nhiét do cao, va gan ddy né ciing duoc hién thuc
hda bang md phong luong tir thuc nghiém [162]. Mang lap phuong tim canh ciing
thay trong cau tric perovskite [163]. Trong hop chat perovskite ABXs, yéu t6 cau
trdc quan trong cuaa chdng la bat dién chung dinh BXe tao ra mang lap phuong tam
canh (xem hinh 4.1).

o O A
@ . B
® X

Hinh 4.1. CAu tric ly tuong cua hop chat perovskite ABXs. Bat dién chung

dinh BXe tao ra mang lap phuong tam canh.

Doi khi mang lap phuong tdm canh duoc goi 1a mang perovskite [42]. Gan
day, trang thai sit tir duoc tim thay trong mot sb perovskite trén co sé oxit kim loai
chuyén tiép [164-169]. Nghién ctu hiéu tng twong quan trong mang perovskite s&
cho thdy ban chat cua trat ty tir. Chlng tdi coi mang lap phuong tdm canh nhu 13
mot mang siéu perovskite.

Tuong quan dién tir trong mang siéu perovskite c6 thé dan dén nhiéu tinh
chat vat Ii khac nhau nhu tir tinh, siéu long, pha to pd [41,42,156,170]. M6 hinh don
gian nhat cho twong quan dién tir 13 mé hinh Hubbard. Ban dau, mé hinh Hubbard
duoc dé xuat chinh 1a dé kham phé ngudn gdc cua sat tir [33,81,82]. Tuy nhién, dbi
v6i hau hét cdc mang thong thuong, tinh bén viing cua sat tir trong mé hinh
Hubbard rat han ché [83,152]. Thuc chat, mé hinh Hubbard 12 mé hinh téng quat
cho phan sit tir chir khdng phai sat tir. Tuy nhién, trong mang c6 dai ning lugng

phang, tinh bén viing sit tir c6 thé xay ra trong mién thdng sé rong, bai vi tiéu chi
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Stoner cho sat tir duoc thoa man [41]. Hon nita, trong mang siéu perovskite sat tir
hozc feri tir duwoc uu tién hon so véi phan st tir do sé ndt mang tinh thé con khéng
bang nhau [171].

NGi chung, nghién ciu sat tir trong mo hinh Hubbard doi héi cach tiép can
khong nhiéu loan [83]. Li thuyét trudong trung binh dong (DMFT) la mét phuong
phap khéng nhiéu loan va no dugc &p dung rat thanh cong dé nghién ciu céc hiéu
mg twong quan dién tu [47,48]. DMFT chinh xac khi sb chiéu khéng gian vo han.
Tinh bén viing cua sit tir trong md hinh Hubbard trong mang siéu perovskite hai
chiéu ciing da dugc nghién ctu bang DMFT [156]. Tuy nhién, do tinh chit caa dai
ning luong phing, trudng trung binh déng phai dugc xem xét mot cach thich hop
trong thang nang lwong cuc nho. Bén nay, chi c6 phwong phap nhém tai chuan hoa
tinh s6 (NRG) ¢4 thé tinh duoc thang ning lwong cuc nhoé [154]. Phuong phéap chéo
hoa chinh xéac (ED) c6 I& that bai khi tai tao trudng trung binh dong tir tap hop hitu
han cac quy dao [48,172]. Tuy nhién, xem xét DMFT cho mang perovskite trong
giéi han khong gian vd han chiéu, ching ta c6 thé thiy ring cac phwong trinh ty
hop ciia DMFT ¢6 thé giai dugc chinh xac. Diéu nay cho phép ching ta xay dung
mot moé hinh tap hiéu dung, tinh dugc thang nang luong cuc nhoé trong khong gian
vO han chiéu. Nghiém chinh xac cia mé hinh Hubbard trong mang siéu perovskite
vO han chiéu cho thong tin chinh xac vé trang thai co ban trat tu tir va ngudn gdc tur
trong hé dai nang luong phang. Bén canh truong hop mot chiéu, mang siéu
perovskite vO han chiéu 1a truong hop doc ddo khac ma ¢ 6 moé hinh Hubbard duoc
giai chinh xac. Hon nira, dua trén phan tich DMFT & gidi han khéng gian v6 han
chiéu, chung t6i d& xuat mot so d6 ED cai bién cho DMFT trong mang perovskite
hitu han chiéu. Tréi véi ED thong thuong [48,172], ED cai bién khdi phuc duoc cac
két qua tinh bang NRG. No ciing c6 thé duoc sir dung nhu mot phuong phap gidi
bai todn mot tap hiéu dung thay thé cho NRG d6i véi DMFT trong mang perovskite
hitu han chiéu. ED cai bién c6 thé duoc bd sung vao |i thuyét ham mat do (DFT)
cong véi DMFT cho tinh todn céu trac dién tir cac vat liéu thuc c6 dai ning luong

phang hay cuc hep [49,50].

4.2. Md hinh Hubbard trong mang siéu perovskite va nghiém Iy thuyét
truong trung binh déong

Chuing ta xét md hinh Hubbard trong mang siéu perovskite d chiéu:
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H=-t Z c;rgcj(, + UZ c;rTciTc;rlcil, (4.1)
i

(i.j)o
trong do CiTa (¢;) 1a toén tir sinh (haty) electron vai spin o & vi tri i. t 1a théng s6
nhay va ching ta chi xét nhay nit gitra cac vi tri 1an can gan nhat. U 1a tuong tac
Coulomb cuc bd. Mang siéu perovskite d chiéu bao gdm mang lap phuong d chiéu
Va Ccac Vi tri b6 sung ¢ giira canh cua hinh lap phuong. Trong khong gian hai chiéu,
mang siéu perovskite goi 12 mang Lieb [149]. Mang perovskite ba chiéu c6 thé thay
trong hop chat perovskite [163]. Mang siéu perovskite 1a mang ludng phan. Ki hiéu
cac mang con la C va A, trong d6 C 1a mang lap phuong va A la mang con cua cac
vi tri gita canh. O don vi cua mang siéu perovskite 14 6 don vi cia mang lap
phuong va ching bao gdm mat vi tri cia mang lap phuong C va d vi tri 1an can gan
nhéat né ciia mang con A. Ki hiéu sé ndt cia mang lap phuong C 1a Nc. Hamiltonian

trong biéu thirc (4.1) c6 thé viét lai la:

H = —tz c;raa”o. +H.c.+ Z(EC — ua)c}:,c,a — z u(.,a;l(.,,a”or + Uz niny,
Io

Lo Ilo 1
a a
+U z [T
1l

(4.2)
trong d6 ¢ va a ki hiéu toan tur electron cho mang con C va A. Chi s6 vi tri | chay
trén céc vi tri caa mang lap phuong C. 1=1, 2, ..., d 1a chi s6 vi tri cta vi tri 1an can
gan nhat cua mang con A xung quanh vi tri | cua mang lap phuong C. n%, =
al_ang, nf, = ¢} i, 12 cc toan tir s6 hat cua electron trong mang con A va C.
ty = u+ oh. O day, ching toi dua ra thé hda p va tir trudng ngoai h. e 14 mic
nang luong cho electron trong mang lap phuong C. Chuang toi ciing lay hang s6

mang cua mang lap phuong lam don vi chiéu dai.
4.2.1. Fermion ti do trong mang siéu perovskite vo han chiéu

Dau tién, ching ta xét trudng hop khong twong tac (U = 0). Chung ta ky

hiéu

Vo= : | (4.3)
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va bién i Fourier ctia no trong khong gian dong luong 12 1,,. Ham Green khong

tuong tac cua electron trong khong gian d chiéu co thé viét la

gg(k: w) = K lpkallpll-a >>“’|U=0

ky ka\
/w—ec+ua 2tcos? 2tcos7\
4.4
— 2tc0571 W+ Uy 0 44)
kq
Ztcos? 0 Wt Uy

Ma tran nay c6 thé nghich d4o twdng minh. Chang ta tinh dugc dinh thirc cua
no bang
det{[g5 (k, w)] ™'}

_ d-1 4¢2 d zki (4.5)
= @+ )" @+ 1) (@ + 1ty = £) — 462 ) cos? |

i=1

Céc khong diém cua dinh thic cho thdy phd niang lwong cua Hamiltonian
trong biéu thirc (5.2). C6 (d — 1) phé bang khong va hai phd tan sic khéac thoa man

phuong trinh ddc trung
d

k.
&y (Ey — €0) — 4t Z cos? ?l = 0. (4.6)
i=1

Pho tan sic e phu thuoc vao dong luong thong qua dai lugng
4t2y% | cos? % Ta c6 ham mat do trang thai tran (tec 12 ham mat do trang thai
khong tuong tac) (DOS)

d
1 k,
N,(€) =ﬁ2|e|5 €2 4tzzcosz? = |€lpa(Ed), 4.7)
c
k

=1

trong d6 p,(x) = Niczk 6(x — 2t%d — 2t? Y% | cos kl-).

O day, chang ta khéng dua mirc ning luong ec vao trong DOS tran nay, boi
vi ching ta chi st dung DOS nay dé tinh tong theo dong lwong trong mién

Brillouin. DOS tran c6 thé duoc xac dinh bang viéc sir dung bién d6i Fourier [176]

D,4(s) = joodxeisxpd(x) = exp{is2t?d + d In[],(2t%s)]}, (4.8)
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trong d6 Jo(X) 12 ham Bessel bac khdng. Bang viéc khai trién ham mii trong cong
thac (5.8) theo lay thira cua s, chdng ta thu duoc
(2t%25)% d [(ths)z ?

_ 2424 _
®,(s) = expiis2t“d — d 2 2 2

+ 0[d(t25)6]}. (4.9)
Trong gidi han d — oo, @,(s) la hitu han va p, (x) khong triét tiéu khi va chi
khi t ti 1& véi 1/+/d. Thang ty 1é ndy ciing 1a thang ty 1é trong mang lap phuong

[47,48,174]. Chiing ta dat

trong d6 t* 1a mot hang sb. Do d6 trong gii han khdng gian vo han chiéu, DOS tran
tré thanh
1
N(e) = lim Ny(e) = E[S(E —t*) + 5(€ +tM)]. (4.10)
Trong khdng gian vo han chiéu, DOS tran c6 mét dang rat don gian. N6 chi
la tong cua hai ham delta ¢ +t*. DOS tran thuc dbi véi hai dai ning luong tan sic

trong gidi han khong gian vo han chiéu 1a

1 1
> NZ 6(€ —e0) =5[8(e —e) +8(€ )], (a11)

(e = i

1
trong 6 &, = 24 [ + (¢)?]". Nhu ching ta da nhan xét, md hinh lién két chat
trong mang siéu perovskite d chiéu c6 hai dai niang luong tan sic va (d — 1) dai
phang suy bién & muac ning lwong khdng. O gidi han khéng gian vo han chiéu, hai
dai nang luong tan sac ciing tré nén phang va & muc nang luong €.

Nghich dao ma tran trong céng thuac (4.4), ching ta thu dugc ham Green

khong tuwong tac cua cac electron ¢ va a trong khdng gian d chiéu
W+ U

ggo(kr w) = K CkO’lcl-i(-o' >>w|U=0 = P k.
(w— &+ pg)(w + pg) — 4t2 Y5 cos? 7‘

9ok w) = < agla),, >>w|U=0
1 4t? cos?

1+ 2 -
(@ = + 1)@ + 1) — 4625 cos?

e
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ky
2t COS7

9410k w) = K ¢ laf >>‘*’|U=o =2 .
(w—¢ +pug)(w+ py) —4t2 Y%L cos? = 2

d _ t
aan's & ®) = L ayglay, >>“’|U=o

k, kyr
1 42 coszcos 5

)

OTHo (w— e, + pty) (@ + py) — 4t2 Y%L cos? =

trong d6 [, I’ =1,..,d va l = ['. Trong khong gian thuc trong 6 don vi, ham

Green khong tuong tac bang

94 (@) = < iglely ul,_y == ) 9%k, w)
K
d _ t _1 d
gala(a)) =<K allo’lallo' >>a)|U=O - ﬁ gala(k: a))
"k
a t 1 a o
Géas(w) = L cila;,, >>w|U=o = FZ Ieaisk, w)e 2
c
K

4 + 1 4 i(fey—te,r)
gaall’o(w) =< allUlall'a >>C0|U=0 = FZ gaall’a(k’ w)e 2
c
k

1

Khi sé chiéu khong gian 16n t~Tla’ ham Green chéo g&(w), 9&is~

trong khi d6 ham Green khong chéo

ggala(w) = _f de

k, _ik
dk, 2t cos»e 2 1
Nd 1(E)f k N\/_—

— &, + py)(w + py)—€ —4t2 cos? 71 d

d 1 *
gaall’a(w) = W + [y _ood €

, i(ki=ky)
dk, 4t2 cos%cos%e 7
G f -

T (- &+ Ug)(w + Uy)—€ —4t? cos? I; 4t2 cos? k2

Q|
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Do @6, trong giéi han d — oo, chi ham Green chéo, g& (w) va g%, (w) la

d

¢ e (W) triét tieu. Cac dic

hitu han, trong khi d6 ham khong chéo g%, (w) va g
tinh nay 1am don gian hoa dang ké DMFT.

4.2.2. Li thuyét truong trung binh déng

DMFT duoc xay dung dua trén gigi han khdng gian vo han chiéu. Trong giéi
han nay, nang luong riéng 1a mot ham cuc bo cua tan s6. Ham Green toan phan thoa
man phuong trinh Dyson

Go(k0) = {[g¢(k )] — S, (@)}, (4.12)

trong d6 ,(w) 1a ning luong riéng. Ning luong riéng c6 thé duoc biéu dién bang
chudi nhiéu loan cua ham Green khong twong tac. Trong giéi han d — oo, cac ham
Green khong tuong tic g&,,(w) va g . (w) triét tiéu va cac phan tir ngoai
duong chéo cua niang luong riéng =, (w) ciing phai triét ticu. Do dé, nang luong
riéng ,(w) 12 mot ma tran chéo voi cac phan tir (Zep (W), Tag (@), ) Tag(@)).
Ma tran trong phuong trinh (4.12) ¢6 thé nghich dao twong minh. Ching ta thu dugc

ham Green cuc bo

Ge ( )_f a G0 (k @) = 1 N 1 f”dkl
ag W) = (Zn)d alg 6 @ _w+.ua_zaa(w) w+tua_zacr(w) - 2

2 2 K
4t“ cos 5

[w + piy — € — Zeg(W)][@ + pty — By ()] — 42 cos? % _e2

X j d € N;_,(€)

(4.13)
Trong giGi han d — oo, s6 hang cudi cung trong biéu thic (4.13) triét tiéu,

2.0 N 1 pY . /4 \ A 9 9 A
bai vi t~ Ve 6lilmNd_l(E) = N(€). Do d6, ham Green cuc bd cua electron a ¢ vo
-0

han chiéu bang
1
W+ g — Lgg(0)

Gao (@) = lim G () = (414

Ham Green cuc bd nay cé dang rat don gian. Trong né gidéng nhu ham Green
toan phan véi mot mac nang luong u,. Hon nita, ham Green cuc b cua electron a
déc lap vai dong luc hoc caa electron ¢. Trong DMFT, nang lugng riéng X,,(w)

duoc xac dinh tir dong luc hoc ctia mot nit mang nhung trong moét moi truong hiéu

82



dung. Bong luc hoc nay tuwong duong véi dong luc hoc cua moé hinh Anderson mé

ta mot tap trong mot bé dan [48]

HY, . = —Z Uyata, + Unénd + Z Ve b a,
g m,o
(4.15)
+H.C.4 ) Efigbhobmo,

mo
trong d6 b, b, 1a cac todn tir sinh va hay biéu dién bé din. Cac thong sé bé dan
E&; va V2 dugc xac dinh béi phuong trinh tu hop
a |2
Aao(@) = Z% (4.16)
™

trong d6 Ay (W) = w + Uy — Zoe(w) — G (w) [48]. P6i v6i hau hét cac mang
thong thudong, phuong trinh ty hop khong thé giai truc tiép. Cac thong sé duoc xac
dinh gan dang bang cuc tiéu hda khoang cach giita 4,,(w) va hinh chiéu cua n6
vao mét tap hop hitu han cac quy dao [48]. Nguoc lai, dbi véi mang siéu perovskite
vO han chiéu, phuong trinh tu hop 6 thé giai chinh xac. Thuc ra, st dung phuong
trinh (4.14), ching ta thu duwoc ngay Ag,(w) =0, dan dén V% = 0. Do do,

Hamiltonian mét nat hiéu dung co6 dang
Hi oo = — Z Hoagas + Uninf. (4.17)
g

Chung ta c6 thé kiém tra Hamiltonian hi¢u dung nay tao ra phwong trinh
Dyson (4.14). Thuc chat nd chi 1a md hinh Hubbard mét ndt, hay con goi 1a mé
minh Hubbard nguyén tir. Ta thu dugc nang lugng riéng va ham Green [33]

U?(n;)(1 —(n%,))
W+ po — U(1 = (n%;))

1- (nga> (nc—la)

w+u, wt+u,—U

Zoo(w) = Unls) + (4.18)

Gao () = (4.19)

trong d6 (n2) 1a mat do electron & mang con A. N6 c6 thé tinh dugc tir ham Green.
Tur c6ng thire (4.19) chdng ta thu duoc

(ng) = (1 = 2 )f (—ps) + (n2e)f (U — p5), (4.20)
trong d6 f(x) = 1/(exp§+ 1) 1a ham phén bé Fermi-Dirac & nhiét do T. O nhiét
d6 hiru han (T > 0), chdng ta luén thu duoc }lii%((nﬁ —(n{)) = 0. Do d6, mang

con A ludn ¢ trang thai thuan tir ¢ nhiét @6 hiru han khi khong cé tir trrong ngoai.
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Tuy nhién, & nhiét d6 khéng tuyét d6i, nghiém st tir ton tai. Khi 0 < u < U va
trong giéi han h —» 0% ching ta thu dugc (nf) = 1 va (n{) = 0. Tu truong h = 0
cb dinh chiéu cua d6 tir hda. Trang thai tir hda tu phat hoan toan bdo hoa. Sit tir ¢
truong hop lip diy mot nira 1 do tinh chat phang cua dai nang lwong dién tir cua
electron a. Cac electron c¢6 xu hudng phan cuc spin dé cyc tiéu hoa ning lugng
tuong tic Coulomb ma khong lam mat dong nang.

Déi vai electron ¢, ching ta thu duoc ham Green cuc bo

6 = |

d%k
(Zﬂ)d GCdO' (k! (l)),
trong do
ki 17
4t2y% | cos? 71
w + U — Z(cio(w)

cha(kJ w) =|lw— & + U — Zgo(w) -

Trong giéi han khong gian vd han chiéu, chlng ta thu dugc
1
Wt Uy —E — Zga(w) - t*ng(w).

Gca(w) = (%i_r)EOcha(w) = (4.21)

Trong DMFT, ning luong riéng X%, (w) dugc xac dinh tir dong luc hoc cua

mot tap lién két vai mot bé dan hiéu dung. Hamiltonian hiéu dung c6 dang

Hecff = Z(sc — /,La)c;c(, + Uninj + 2 V,fwd;rnaca
o m,o
(4.22)
+H.c. +Z ESodt dps,

m,o
trong d6 d ., d,, 12 CAC toan tur sinh, hay bidu didn bé dan. Cac thong sb bé din

EE,, va V<, lai dugc xac dinh bang phuong trinh tu hop [48]

Viol?  t2(1—(n%;))  t*(n%,)
Ag(w) = Z = = + : (4.23)
w—ES; W+ Uy w+u;,—U

m
Phuong trinh nay cho V; = t*\/1 — (n%,;), E{, = —U, va Vi, = t*\/(n%;),
ES; =U —pu,. Do d6, Hamiltonia hi¢u dung xac dinh nang lugng riéng cua
electron ¢ cé dang
Hi . = Z (€. — pip)Cley + Unén + t* Z (€. — pig)Che, + Un$n§ —
’ ’ (4.24)

— Z uadiradw +t” Z \/(nﬂa)(c;dw + H. c.) + Z U - ,ua)d;radw.
g g g
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Chung ta c6 thé kiém tra rang Hamiltonian hiéu dung trén dan dén phuong
trinh Dyson (4.21). N6 ciing cho thay c6 su lai hda giita cac dai ning lwong phang
suy bién vi mo voi cac dai ning luong tan sic. Trai voi mang lap phuong
[166,167,174], phuong trinh t hop cuia DMFT cho mang siéu perovskite v han
chiéu c6 thé giai giai tich. Piéu d6 cho phép ching ta xay dung Hamiltonian tap
hiéu dung nhu trong phuong trinh (4.17) va (4.24). Cho dén nay, mang siéu
perovskite vO han chiéu 1a mét cau tric mang doc ddo, & d6 cac phwong trinh ti hop
cua DMFT c6 thé giai chinh x4c. Boi vi DMFT chinh xac trong giGi han vo han
chiéu, cho nén md hinh Hubbard cua mang siéu perovskite vo han chiéu ciing cd thé
giai chinh xac.

O nhiét do khong tuyét ddi va 0 < u < U, (n$) = 1, (nf) = 0, chlng ta thu

duoc
HS o = E (e, —u— ah)c:;cg + Unfn{ + t*(c{rdn + dITcT)
(o2

— Gt Wdfdyy + (4.25)
+t*(c/dy +dlc) + (U —pu+h)dld,,.

Hamiltonian hiéu dung nay md ta mot tap lién két véi hai mac cuia mot bé
nhiét véi mac nang luong tran khac nhau. Tuy nhién, mdi thanh phan spin cua tap
chi lién két véi mot muic ning lwong. Do d6, viéc tach mirc nang luong cd thé dan
dén mat can bang s spin, tao ra tinh sat tir cia mang lap phuong C. Trang théi sat
tir Xuat hién do sit tir cua dai nang lugng phing ciia mang con A, bét ké twong tac
Coulomb cua cac electron ¢ manh hay yéu. Khi mang con A 1a thuan tir, co ché sat
tir nay khong dung nita, boi vi ca hai thanh phan spin cia electron ¢ dugc két hop
can bang voi mic niang lugng bé din. Trai véi trudng hop mang con A,
Hamiltonian hiéu dung trong biéu thuc (4.25) c6 thé khong dan dén cong thic giai
tich cudi cung ddi véi ham Green tap. Tuy nhién, ching ta c6 thé tinh toan ham
Green tap bang phuong phap chéo hda chinh xac. Trong gidi han h — 0, ching ta

cling c6 thé tinh mat do s6 hat va do tir héa cua c4c electron c.

ne = ZWS% (4.26)
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1(nf) = {nf)

n.<1
)2 n, <=
Rl R S (4.27)
2 2-n, '’ ¢

O day, khi n, > 1 ching ta di dinh nghia do tr hoa cua céc 16 tréng. Khi
m, = 0, trang thai co ban cua lap phuong C la thuan tur. Khi 0 < [m,| < 1/2, trang
thai co ban cua lap phuong C 1a sit tir va khong bdo hoa, va khi |m,| = 1/2, trang
thai co ban van Ia sat tir nhung bdo hoa hoan toan. Néu m, > 0, spin cua electron
trong lap phuong C song song Vva&i spin cua electron trong mang con A. Trong
truong hop ndy, ca mang 1a sat tir. Néu m, < 0, d6 tir hda cua lap phuong C nguoc
chiéu véi do tir hda cia mang con A. Trong trudng hop nay, ca mang la feri tir.

Chung t6i tinh nang luong riéng ., (w) tir Hamiltonian hiéu dung trong biéu
thirc (4.25) bang phuong phap chéo hda chinh xac ¢ nhiét do khong tuyét doi.
Chuing t6i quan tdm dén mién gia tri 0 < u < U, & d6 céc electron trong mang con
A ta0 nén trang thai co ban st tir bdo hoa hoan toan. Trong hinh 4.2, chdng tdi trinh
bay mat do electron ¢ nhu 1a ham sé ctia mic ning luong tran .. Boi vi ching toi
chon u = U/2 nén hé c6 dbi xtng dién tir — 15 tréng. Trong hinh 4.2, ching ta c6
thé thdy rang mat do sb hat ne duoc xac dinh duy nhat trong ba mién khac nhau: nc
xung quanh O (Iap day electron), 1 (1ap day mot nta), va 2 (lap day 16 tréng). O céc
gia tri nhat dinh cua e./t*, mat d6 sé hat nc thay d6i dot ngot va gia tri caa no tro

nén bit dinh. Dic diém nay cho thiy ¢ t* ¢ su phan tach pha.

2.0 ‘
1.5 F .

= |
10k \ _
05 F i
0.0 1 ! h
-10 -5 0 5 10

&

Hinh 4.2. Mat d¢ sé hat n. caa cac electron ¢ 13 ham caa mic nang luong e,
tailU=5vau=0/2(t"=1).
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Trong hinh 4.3, ching t6i trinh bay su phu thugc cua do tir hda m¢ vao mat
d6 dién tich ne ddi voi cac gia tri khac nhau caa thé hda p. Ching toi sir dung muc
nang luong e, dé thay dbi mat do nc. Phan tach pha xay ra & mién gia tri ma mat do
ne tré nén bat dinh. Khi u << U/2, phan tach pha xay ra xung quanh d6 lap day
mot nira. Ngoai mién phan tach pha, déi véi mat d6 n, <1, m, = 1/2, do d6
mang lap phuong C 1a sat tir bdo hoa hoan toan, nguoc lai trong mién 1 < n, < 2,
—1/2 <m, <0, do & mang lap phuong C van Ia sit tir, nhung do tir hda cua nd
khong bio hoa. B véi mang toan phan, khi n. < 1 trang thai co ban 12 sit tir bdo
hoa hoan toan, trong khi d6 khi 1 < n, < 2, trang thai co ban la feri tir boi vi d6 tir
hoa cia mang lap phuong mc 12 &m. Tréi voi truedng hop hai chiéu, ¢ d6 su chuyén
pha tir sat tir sang feri tir do twong tic Coulomb, ching ta thay phan tach pha gitra
pha sat tir va feri tir do mutc niang luong phan tach. Thuc ra, trong gigi han khdng
gian vd han chiéu, tat ca cac dai ning lugng tré nén phang va bat cu gié tri hitu han
nao cua tuong tic Coulomb déu s& chiém uu thé va khong thé dan dén bat cu sy
chuyén pha nao. Thay vi trong tac Coulomb, c&c mirc niang luong bi phan tach dan
dén mat can bang vé mat do sé hat theo spin ma dan dén chuyén pha sat tur - feri tir
qua mién phan tach pha. Khi thé hda p ting, phan tach pha dich chuyén dén mién
mat do dién tich nho hon, va mién phan tach pha bd sung xay ra trong mién mat do
n, > 1. Khi g = U/2, hai mién phan tach pha nay chia mién mat do nc thanh ba
mién. Khi lap day dién tir hoac I8 tréng, mang lap phuong C 1a sit tir bdo hoa hoan
toan, trong khi d6 gan mién lap day mot nta, no 1a sat tir khdng bao hoa. Khi p >
U /2, tinh huéng duoc phan tich & trén van xay ra véi cac hat dugc thay thé bang 15
trbng. Chl y rang di vai tat ca céc gié tri caa thé hoa trong khoang 0 < u < U, mat
do electron trong mang con A luén luén la n, = 1. Trang thai co ban dugc xac dinh
duy nhét bing céc théng sé cia mé hinh p va e chir khdng phai bang ec va mat do
toan phan n = n, + n,. Véi mat do toan phan cé dinh n, nhiéu gia tri caa thé hoa

c6 thé thu dugc va cac trang thai co ban khac nhau c6 thé dugc thiét lap.
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Hinh 4.3. D6 tir hda mc phu thudc vao mat do dién tich ne caa céc electron ¢ ddi

Vi céc gié tri khac nhau caa thé hda p. PS ki hiéu pha phan tach pha, U = 5, t* = 1.

Trong hinh 4.4, ching téi trinh bay d¢ tir héa m¢ cua mang 1ap phuong C nhu
la ham sb cua tuong tac Coulomb U khi lap day mot na u = U/2 va &, = 0.
Chuing ta thay rang me tién t&i gia tri — 1/2 chi khi U = oo. V6i céc gia tri hitu han
cua tuong tac Coulomb, trang thai co ban sét tir cia mang lap phuong C khong bio
hoa khi lap day mot nira. Tuy nhién, gan mién lap day maot nira, do phan cuc spin
sat tir cia mang lap phuong C trai véi phan cuc ctia mang con A. Két qua 13, trang
thai co ban cua toan mang la feri tir. Biéu nay phu hop vai Ii thuyét Lieb, bai vi
mang con C va A ¢6 s6 ndt mang khdng bang nhau. Chd y trong mang Lieb hai
chiéu, DMFT ciing cho trang thai co ban 1a feri tir, tuy nhién, chi trong trang thai
két hop manh. Feri tir trong mang Lieb hai chiéu 1a do trao d6i Heisenberg phan sat
tir trong mién két hop manh, trong khi d6 trong mang perovskite vo han chiéu, feri
tir Xuat hién tir dai niang luong phang va su lai hda giita dai nang lugng phang suy

bién vi mé va dai ning luong tan sic.
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Hinh 4.4. B tir hda mc cia mang lap phuong C nhu la ham cia tuwong tac

Coulomb U khi lap day mét nira, u = U/2,va e, = 0, t* = 1.

Hinh 4.5. Gian d6 pha tir cia mang lap phuong C. SF (UF) ki hiéu cho sat tir
bédo hoa (khéng bdo hoa). Su tach pha xay ra ¢ biénphaU =5, t* = 1.

Cudi cung, gian d6 pha duoc trinh bay trong hinh 4.5. Gian d6 pha phan biét
ba mién, hai mién la sit tir bdo hoa (m, = 1/2) phan tach véi mién sat tir khdng
bdo hoa (—1/2 < m, < 0). Bién gigi pha thuc ra la phan tach pha, & d6 mat do
dién tich ne tré nén bét dinh. D4i voi todn mang, mién sat tir bio hoa twong tng Voi
sat tir hoan toan, trong khi d6 mién khong bio hoa tuwong ung véi feri tir. Khi lap

day motnira u = U/2 va g, = 0, trang thai co ban Ia feri tur.
4.2.3. Ap dung vao mang perovskite hizu han chiéu

M6 hinh mot tap hiéu dung dugc xac dinh trong biéu thirc (4.17) va (4.24)

cho dong luc hoc cuc b cua cac electron trong mang perovskite mot cach chinh
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Xxéc, tuy nhién, chi trong gidi han khéng gian vo han chiéu. Ching ta c6 thé thiy
rang md hinh mot tap hiéu dung caa cac electron a trong biéu thirc (4.17) sé tao ra
hai dai nang lwong con Hubbard & vi tri —u va U — u. Trong trudng hop hai chiéu,
diéu nay phu hop véi cac két qua NRG trong mién két hop manh. Trong mang
perovskite hitu han chiéu, truong trung binh dong 84,,(w) = A,,(w) VA
84,,(w) = [A,(w) — (£9)%G,,(w)] khdng triét tidu nita. Do do, cac bé dan trong
m6 hinh mét tap hiéu dung trong cac biéu thic (4.17) va (4.24) khong tao ra trudng
trung binh dong. Dé xét cac gia tri hitu han cua 64,,(w) va §4,,(w) trong mang
hitu han chiéu, ching ta biéu dién chiing thanh té hop hitu han cac quy dao

na

4. ()= S el (4.28)
« W = E#w,
m=1
ng c |2
54 (w) =y mol” (4.29)
co P w — ET%O- .

Biéu dién nay twong ty nhu phuong phap ED thong thuong, ngoai trir s6
hang (t*)2G,, (w) trong 84,,(w), 1a tinh chit caa nghiém chinh xac khi gigi han
khong gian vo han chiéu. Sau ddy ching ta s& thiy sé hang nay la quan trong, khéng
c6 nd, ED c6 thé tao ra cac két qua gia. Trudng trung binh dong 64,,(w) va
84,,(w) biéu dién d6 léch tir gigi han khong gian vo han chiéu. Md hinh mét tap

hiéu dung twong ung trd thanh

HE = Hioo + ) Uiofioy + HoC.% ) Bl fhofs
m,o m,o

trong d6 a Ky hi¢u céc electron a hoac ¢. Hf_,, va Hj_,,, da dugc dinh nghia trong
cac biéu thic (4.17) va (4.24). Nhu trong ED thong thuong, cac théng sé bé dan

V2, va EZ, duoc xac dinh bang cach cyc tiéu hoa khoang céch

né 2

M S
1 Va’ 2
r= Mz w, K164 4, (iw,) — Z o™ : (4.30)
n=1

iwn - Eror!w
m=1

trong d6 w, = (2n — 1)nT 1 tin s6 Matsubara, M 1a sé tan sé chan trén, va k 1a
thong s6 duoc dwa vao dé 1am khép tan sb thap tét hon [175]. Pac biét, trong tinh

s6, ching t6i chon k = 3. Ching t6i giai s6 DMFT véi ED cai bién dé giai bai toan
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mét tap cho mang perovskite hai chiéu (c6 nghia 13 mang Lieb) khi lap day mot nira
U
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Hinh 4.6. Mat d6 trang thai (DOS) cua cac electron cua mang con C va A khi
lAp ddy mot nira (4 = =, &, = 0) trong mang Lieb hai chiéu. Duong lidn nét mau

2 )
lam, dudng chdm cham mau luc, va hinh tron ddc mau do 1a DOS tinh bang DMFT
v6i ED cai bién (n® = n¢ = 3), ED thong thuong (n¢ = n¢ = 4) va NRG. Céc két
qua NRG duoc lay tir tai liéu [156].

Dé tinh tich phan trong khong gian dong lwong, ta ldy mang vudng 128 x 128
diém. Tan s6 Matsubara dugc gian doan hoa véi nhiét d6 tuong tuong T = 0,01t.
ED duoc thuc hién voi s6 quy dao bé din n? = n¢ = 3. Chung t6i ciing kiém tra
cac két qua voi n¢ = nS = 4. Chung t6i tinh DOS p,, (w) = w véi bé
rong ham delta n = 0,01¢. Trong hinh 4.6, chung toi trinh bay DOS thu dwgc bang
DMFT véi ED cai bién va so sanh chung véi DOS thu dugc boi DMFT véi NRG va
bing DMFT véi ED thong thuong [48,156,172]. ED thong thuong duoc thuc hién
vé6i s6 quy dao bé dan n? = nS = 5.

Ca ED thong thuong va ED cai bién déu c6 cling téng sé quy dao lién két voi
tap ¢ trong ED. Gidng nhu ED, DOS thu dugc bang ED cai bién cho thay dinh gian
doan. Tuy nhién, ciu tric cac dinh chinh phi hop véi cac két qua NRG nhu chi ra
trén hinh 4.6. Tréi lai, DOS thu duoc bang ED thong thudng cho thiy ching cé tinh
chat khac nhau dang ké. Vi duy, di véi U = 2,8t, DOS thu duoc bing ED théng
thuong cho thay trang thai kim loai, trong khi d6 ca NRG va ED cai bién déu cho
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nghiém 12 trang thai dién méi. Pdi véi twong tac manh (U = 5,6t), cac dinh chinh
trong DOS thu duoc bang ED thong thuong dich tir DOS thu dwoc bang NRG va
ED cai bién. Céac két qua nay cho thay rang quy trinh cuc tiéu hoa khoang céch gitta
truong trung binh dong va bé nhiét hitu han cé thé tao ra cho cac dai nang luong
phang. ED cai bién xét tinh chat dai ning lwong phang maot cach rd rang qua sb
hang (t*)2G,, (). Trong hinh 4.7, chiing t6i v& @6 tir hda mang con phu thudc vao
tuong tac. Hinh 4.7 cho thay su phl hop giira ED cai bién va cac két qua NRG cho
toan khoang tuong tac, trong khi d6 ED thong thuong chi cho d6 tir hda mang con
khong tét khi twong tac yéu. Thyc ra, do tir hda tu phat cia mang con A khong triét
tiéu khi twong tac U — 0 [156]. N6 chi triét tiéu & U = 0. Tinh chét nay ciing xay ra
véi nghiém chinh xac trong giGi han khéng gian vé han chiéu. Do tinh phing cua
dai nang luong, bat cir trong tac gia tri hitu han ndo cling sé& tré nén chiém wu thé va
n6 dan hé dén trang thai trat ty tir. Chlng ta ciing c6 thé thiy rang d6i voi tuong tac
yéu DOS cuc bd p,,(w) cho thdy mét dinh rat hep do tinh phang cua dai ning
luong [156]. Két qua 13, qua trinh cyc tiéu hoa trong ED thong thudng khong gitr

duoc tinh phiang cua dai nang luong va didu nay tao ra két qua gia.
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Hinh 4.7. Sy phu thudc vao tuong tac cua do tir hda mang con tinh bang
DMFT véi NRG, ED cai bién (MED) (n% = n¢ = 3), va ED théng thudng (SED)
(n& = n¢ = 5) khi lap ddy mét nira (u = U/2, €, = 0) trong mang Lieb hai chiéu.
Céc két qua NRG duoc lay tir tai lidu [156].
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Phuong phap NRG ddi voi bai toan mot tap hiéu dung c6 thé mo rong cho
nhiét do hiru han [176]. Tuy nhién, trong phuong phap NRG, nhiét d6 kho thay doi
lién tyc. Tréi lai, phwong phap ED cai bién 1am viéc tot véi DMFT & nhiét d6 bat ki
[176]. N6 ciing tinh dugc ham Green véi cac tan sé thuc va 0. C4c tinh chat nay la
vu diém cua phuong phap ED. Trong hinh 4.8, ching tdi v& sy phu thudc vao nhiét
d6 cua do tir hda mang con thu dugc bang DMFT véi ED cai bién. o tir hda ca hai
mang con déu triét tiéu & cling mot nhiét d6 téi han. Didu nay cho thay rang trat tu
tir phai xay ra dong thoi trong ca hai mang con. Bai vi ED cai bién 1am viéc tét doi
véi mang perovskite hai chiéu, nd ciing c6 thé st dung dé giai bai toan tap hiéu
dung thay thé cho mang perovskite ba chiéu. ED cai bién cd thé st dung cho
DFT+DMFT ddi véi tinh todn ciu tric dién tir [49,50]. Gan ddy, trang thai sat tir
trong mot sé hop chat perovskite ABOs trén co sé oxit kim loai chuyén tiép da thu
hat nhiéu quan tm nghién ctu [164-169]. Bac biét, perovskite trén nén tang osmate
cho thdy c6 tinh chat cua dai nang luong phang [169]. Hau hét cac nghién ctu Ii
thuyét tap trung vao quy dao dién tur d trong ion kim loai chuyén tiép va bo qua su
lai héa cua chung vai quy dao p cuaa ion oxi xung quanh [168]. Su lai hoa trong bat
dién chung go6c BOs tao ra mang perovskite ba chiéu. Chung ta hy vong rang
DFT+DMFT véi ED cai bién c6 thé duoc ap dung cho tinh todn ciu trac dién tir cua

cac vat liéu nay.
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Hinh 4.8. Sy phu thudc vao nhiét d6 cua do tir hda mang con tinh toan bang
DMFT véi ED cai bién (n? = n¢ = 3) khi lip day mét nira (u = g g, = 0) trong
mang Lieb hai chiéu.

4.3. Két lugn phan |

O phan nay, ching toi di xay dung Iy thuyét truong trung binh dong cho hé
c6 cau tric dai nang luong phing trong khdng gian vd han chiéu va hitu han chiéu.
Trong khdng gian vo han chiéu, chang t6i thu dugc nghiém chinh xac cho mang
siéu perovskite. D6i v6i khdng gian hitu han chiéu, ching toi dwa ra phwong phap
chéo hda chinh xac cai bién dé luu giit dugce dic tinh dai nang luong phang trong
qua trinh giai s6 hé phuong trinh cua Iy thuyét truong trung binh dong. Phuong
phap chéo hda chinh xac cai bién giai bai toan maot tap hiéu dung trong ly thuyét
truong trung binh dong hiéu qua hon nhiéu so véi phuong phap chéo hoa chinh xéac
thong thudng. So voi phuong phap nhom tai chuin héa tinh sd, phuong phap chéo
hoa chinh xac cai bién c6 thé ap dung ca nhiét do hitu han ciing nhu nhiét d6 khdng
tuyét d6i. Ngoai ra biang phuong phap chéo hoa chinh xac cai bién, chiing ta déu c6
thé tinh ham Green theo tan s6 thuc hay 4do. D6 1a nhitng vu diém cia phuong phap
chéo hoa chinh xé&c cai bién trong giai bai toan mot tap hiéu dung cua ly thuyét
truong trung binh dong. Ap dung ly thuyét truong trung binh dong vira xay dung
duoc, ching tdi nghién ctu tinh chat tir tinh trong mé hinh Hubbard trén siéu mang

perovskite vO han chiéu va mang Lieb hai chiéu.
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Két qua ching toi thu duoc chuyén pha sat tir - feri tir do sy phan tach muc
nang lugng va phan tach pha giita sat tir va feri tir. Ca pha sat tir va feri tir déu xuat
hién do tinh phiang cua dai ning luong va su lai hoa gitta cac dai ning lugng phang
suy bién vi mé va dai ning luong tan sac. Phat hién cua ching t6i cho thay pha sat
tir va feri tir bén vitng trong mién khdng gian théng sé rong caa mé hinh Hubbard.
Chung t6i ciing dd nghién cru mé hinh Hubbard trong mang Lieb hai chiéu va so
sanh cac két qua thu duoc véi cac két qua tinh bang DMFT+NRG. Két qua cho thay
c6 phu hop rat tot gitta phwong phap ED cai bién va NRG.

Phan I1. C4c trang thai dién moi td pd trong mang tinh thé Lieb khi c6

lien két spin — quy dao va tir truong
4.4. Dan nhdp vdn d@é nghién ciru

O phan I, chiing t6i da xay dung ly thuyét truong trung binh dong cho mang
tinh thé ¢ cau tric dai niang lugng phiang. Nghién cu md hinh Hubbard trong
mang tinh thé Lieb bang DMFT c6 thay trang thai co ban c6 tinh chat feri tir, ma do
tur hda trong hai mang con khac nhau. Do vay, vai tro cua tuong quan dién tir trong
mang tinh thé Lieb thé hién qua d6 tir hda cua cac mang con. Cac d6 tir hoa nay co
thé xem nhu 1a mot tir tredng hiéu dung tac dong 1én dién tir. Cach tiép can nay
tuong tu nhu trong gan dang truong trung binh tinh. Trong phan nay, dé don gian
cho nghién ciru, chiung t6i xét twong quan dién tir trong mang Lieb nhu cac tur
trrong ngoai tac dong hiéu dung 1én dién tir va coi Cac tir trudng ngoai nay nhu cac
thong sé dau vao. Cach tiép can nay khdng tu hop, va chi 1a budc dau tién trong
nghién ciru vai tro cua twong quan dién tir trong hé c6 cau tric dai ning luong
phing va tuong hd cua ching voi lién két spin — quy dao 1én diéu kién ton tai va
tinh chat cua cac dién moi to po.

Anh huéng 13n nhau gitta SOC va tir trudng cd thé 1am xuat hién céc trang
thai ky la, nhu trang thai dién méi ban td pd, cd nghia 1a trang thai mot thanh phan
spin cua electron 1a dién mai t6 pd, trong khi d6 thanh phan spin kia c6 tinh td pd
tam thuong hodc kim loai.

Pién moi t6 pd co thé thay trong mot sé hé dai nang luong phang, vi du trong

mang Lieb c6 cau trdc vat liéu perovskite khi c6 SOC.

95



4.5. M0 hinh

Chiing toi nghién cau tac dung twong hd gitta SOC, va tir trudng trong mo
hinh lién két chit, dugc xac dinh trong mang Lieb. Hamiltonian cia mé hinh c6
dang

H =Y tijcit,cjg + A X0 j))o vijc;raacja - )i hic;raacia, (4.31)
trong do CL (C;,) la toan tr sinh (huy) electron c6 spin ¢ ¢ vi tri mang i. Bién spin
o = =1 ki hiéu spin Ién va spin xudng theo phuong z. tij 1a thdng s nhay nit gitra
vi tri i va j. (i,j) va ((i,j)) ki hiéu vi trf lan can gan nhat va 1an can gan tha hai
trong mang tinh thé. A 1a thong s6 SOC dugc xac dinh thong qua spin va budc nhay
phu thudc chiéu giira cc vi tri 1an can gan nhat tiép theo [42,43]. Dau V;; = +1 phy
thugc vao chiéu cua nhay ndt va ching toi an dinh dau cia né nhu hinh 4.9 [42,43].
hi 13 cuong do tir trudng, khi trat ty tir tim xa c6 mat, vi du nhu do tir hda tu phat
Xuat hién do tuong quan dién tir nhu nghién ctru & phan I, va truong trung binh thu
duoc c6 thé dong vai tro nhu tir treong [133-135,177,178]. Tuy nhién, & ddy ching
t6i Xét tir truong néi chung nhu cac bién s6 ngoai.

Hang s6 mang duogc dit a = 1 cho don vi chiéu dai. Nhay ndt gitra cac vi tri
lan can gan nhat duoc didu khién doc theo truc x va y:

tij = —t(1x6), (4.32)
trong d6 & 1a thdng sb diéu bién. Diéu bién nhay ndt ciing duoc chi ra trén hinh 4.9
[179]. Tuy nhién, trong nghién cru ¢ day ching t6i chi xét truong hop 6 = 0, baoi vi
& phan I chiing t6i cling chi xét trudng hop & = 0. Truong hop diéu bién & # 0 dugc
cdng bé trong bai béo. Ching ta chi xét truong hop khi tir trudng &p dung nhu nhau
VGi cac electron & cac vi tri B va C ciia mang, c6 nghia 1a hy =h.. Sau day t=1

duoc st dung nhu don vi nang luong.
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Hinh 4.9. (a) Céu triic mang Lieb véi SOC va diéu bién mang. Cac miii tén
cho thay dau v;; =1 cua SOC. Trong chiéu nguoc lai V;; =—1. (b) Mot bang nano
Vi bién mé thiang trong truc y va bién tuan hoan theo tryc x.

Céc bang nano duoc xay dung bang cach cho phép bién tuan hoan theo truc x
va bién m¢ theo truc y. Bién mé cua bing nano cé ba loai: bién thang-thang, bién
thang-zigzag va bién zigzag-zigzag [180]. Cac mode c6 thé phu thudc vao loai bién
mé [180]. Tuy nhién, diéu kién bién khéng lam thay d6i dang ké tinh chét t6 pd cua
trang thai co ban [180]. G phan nay, ching t6i chi xét bién mé thiang-thang theo truc
y nhu duoc chi ra trong hinh 4.9. Két qua cac bién mao khac co thé xem trong tai
licu. Boi vi bang nano tuan hoan theo truc x, ching ta c6 thé thuc hién bién doi

Fourier cua khdng gian mang theo truc x
1 .
kxR
Gyo (k) = _Zcfxf o€, 4.33
y \/Fx - y ( )

trong do jx, jy 1 chi s6 6 mang j theo truc x vay, R 12 vi tri ctia 8 j theo truc x, va

Nx 12 s6 6 mang theo truc x. Sau khi thuc hién bién ddi Fourier, Hamiltonian trong
biéu thirc (4.31) c6 thé chéo hda chinh xac cho mot so6 hitu han Ny cac 6 mang tinh
thé theo truc y. Pho ning luong thu dugc do chéo hoa chinh xac 13 dai ning luong
va mode bién cua bing nano. T pd cua trang thai co ban duoc xac dinh bang cach
dém s6 mode bién cit mac nang luong Fermi. Mode bién khong khe chi xuat hién
khi mode bién cit muc niang luong Fermi va duoc két ndi voi dai nang lwong dan va
hoa tri. S6 mode bién khong khe tuong (g voi topo cua trang thai co ban khéi do
nguyén ly tuong tng khoi-bién [1,2,181]. Chi y rang cac dic diém chinh caa ciu
trdc dai bang nano khéng phu thugc vao Ny. Thuc ra, sé Ny chi anh hudng dén s6
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muc niang luong va khoang céch gitra cac muc niang luong. S6 mirc nang lwong trén
mdi thanh phan spin trong dai nano vai bién thang-thang ludn bang 3N, +2 khong

phu thudc vao cac théng sé md hinh. Trong s6 cac muc nang lugng nay cé hai mic
ning luong do cac bién tao ra va méi Ny muc ning luong tao ra dai ning luong tan
sac trén va dudi va dai ning luong phang. Vi du vé cau tric dai nang luong duoc
chi ra trén hinh 4.10, trong d6 cac murc ning lugng dbi Vi cac gia tri khac nhau cua
Ny dugc trinh bay. Trong hinh 4.10, dai nang luong phang suy bién va do suy bién
cua né chinh xac bang Ny. Khi Ny 16n, khoang cach gitta ca&c muc nang luong tré
nén nho va chdng ta c6 thé dé& dang phan biét duoc dai nang lwong khéi véi mode

bién. Trong két qua tinh so, ching i s dung N, =20 boi vi véi gid tri nay cua

Ny, mode bién cd thé phan biét dugc mot cach rd rang, nhu thay trén hinh 4.10.

N,=1i N,=2 N,=20
4 4 4
. L  ——— T e,
N 0= LN L s
2 — — —— ‘”‘W
= 0 Ps 2 0 F3 - 0 ps
k.r k.‘:‘ "fc-‘f

Hinh 4.10. Tién hoa cua cau tric dai niang luong véi Ny ting. Thong sé cua

moé hinh A =0,4; 6=0; h, =h; =h. =0 duoc lya chon nhu mot vi du.
4.6. Két qud tinh sé

Khi khong c6 SOC va tir truong, md hinh lién két chat trong mang Lieb cho
dai nang lugng phang giita hai dai tan sic. Ba dai nang luong nay cat tuyén tinh ¢
cic diém M=(%m,%n) cua vung Brillouin [41,181-185]. SOC mang tao ra khe
nang luong trong cau trdc dai nang lugng va ¢ lap dai nang lugng phang khoi hai
dai ning lwong tan sic [185]. Két qua 13, khi lap diy mét nira, hé duoc md ta bang
dai nang luong phang, va khi lap ¢dy mot phan ba hoic hai phan ba, trang thai co
ban 1a dién mdi [185]. Khi lap diy mot phan ba hoac hai phan ba, SOC tao ra trang
thai t6 pd khong tam thuong. Khi tir truong cd mat, nd tac dong twong hd 1an nhau
véi SOC va két qua 1a cac trang thai ky la khac nhau cé thé xuat hién.

Do cuong d6 va hudng cua tir trudng co thé thay doi ¢ cac vi tri mang A, B,

va C, nén chung tbi s& xem xét riéng biét cac truong hop khac nhau cuia tir truong.
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o el £ i A=0.4, 5 =0, hy=hp=hc=2
p :

Hinh 4.11. Cu trlc dai ning luong véi cac tir truong khac nhau va SOC an
dinh. Mau nau (xanh) biéu dién cau tric dai nang lugng ddi véi thanh phan spin Ién
(xudng). Buong cham cham cho thay vi tri caa thé hoa khi lap diy mot nira, mot

phan ba va mét phan sau.

Truéc hét, ching ta xét tir truomg déu h, =h, =h_=h. Trong truong hop
nay, tir trudng dich chuyén dai ning lwong caa cac spin nguoc nhau theo cac huéng
nguoc chiéu nhau nhu chi ra trén hinh 4.11. Thyc ra, dai niang lwong phang va tan
sic cua mdi thanh phan spin dich chuyén chinh xac mét luong +h . Pay thuan tay
la hiéu ung Zeeman. Két qua dan dén khe ning lwong xuét hién khi lap day mot
nira, mot phan ba (hoac hai phan ba), mot phan sau (hoic nim phan sau). Ddi véi tir
truong yéu, trang thai co ban khi lap day mot nira 1a sat tir. C6 mot mode bién trén
mdi spin cit mirc niang lwong Fermi hai lan. Boi vi bang nano dang xét ¢ hai canh
bién trén truc y, do d6 sb mode bién khéng khe cho mdi bién va spin bang 1. Dya
trén nguyén ly tuong (ng khdi-bién, diéu nay phan anh riang trang thai cach dién sat
tir ¢ tinh chat t6 pd khong tam thuong. Cac mode bién 1a dic tinh dic biét cua chat
dién moi td pd. Do & bién bét bién to po thay d6i nén mode bién mang tinh din nhu
dién tir Dirac, c6 nghia 1a hé thic tan sac ctia mode bién & 1an can mic ning luong
Fermi ty ¢ tuyén tinh v&i dong lwong. Su ton tai ciia mode bién khong khe nhu vay
phan &nh tinh chat td pd khong tim thuong cua hé. Di véi chat dién mai td pd tam
thuong, mode bién khong khe xuat hién. Do vay mode bién khong khe c6 thé sir
dung dé x4c dinh hé c6 phai 12 t6 pd hay khdng. Ngoai ra mode bién khong khe con
c6 dic tinh khong bi tiéu tan niang lwong khi chuyén dong. Do vy mode bién khéng
khe c6 ky vong tng dung cao trong ché tao linh kién dién tir thé hé mai. Khi tir
trrong tang, dai nang luong trén cung va dudi cung cua cac spin nguoc nhau sé giao
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nhau (xem hinh 4.11) va két qua la khi lap ddy mot nta trang thai co ban 1a kim
loai. Khi tir truong ting tiép, cac dai nang luong cd spin 1én hoan toan bi lap day,
trong khi d6 cac dai ning lugng co spin xudng hoan toan trong khi lap day mot nira.
Piéu nay din dén trang thai sat tr bdo hoa hoan toan. Trang thai co ban trong
treong hop nay 1a dién méi. Déi véi tir truong yéu, khi lap day mot phan ba (hoic
hai phan ba), trang thai co ban 1a thuan tir. N6 ciing ¢6 tinh chét té pd vi c6 mode
bién trén madi spin cat mac Fermi hai lan.

A=0.4, 0 =0, hy=1, hg=hc=0 ; A=0.4, 0 =0, hy=3, hg=hc=0

Hinh 4.12. CAu trlc dai ning lwong véi cac tir truong khac nhau h, # 0,

hg = he = 0 v&i SOC 4an dinh. Mau nau (xanh) biéu dién ciu tric dai nang luong
dbi vai thanh phan spin 1én (xudng). Pudng cham cham cho thay vi tri caa thé hoa

hoc khi lap day mot phan ba (bén tréi) va lap day mot phan sau (bén phai).

Tuy nhién, khi tir truong ting, trang thai co ban khi lap diy mét nua tro
thanh sat tir bio hoa hoan toan, nhu duoc chi ra trén hinh 4.11. N6 van ¢ tinh chat
t6 pd khong tam thuong do hai 1an cit mic nang luong Fermi caa mode bién. Khi
lap day mot phan séu (hoic nam phan sau), trang thai co ban 12 sét tir bo hoa hoan
toan d6i véi tir trudng manh. N6 van c6 tinh té pd khong tam thuong do su ¢d mat
ctia mode bién ma cit mirc ning lwong Fermi hai lan. Tuy nhién, khi tir trueong yéu,
va lap day mot phan sau (hoic Ién hon mot phan sau mot chit), trang thai co ban la
nira kim loai boi vi thanh phan spin 1én 1a dién méi trong khi thanh phan spin xubng
la kim loai. Thanh phan spin 1én 1a t6 pd do mode bién cit mirc nang luong Fermi
hai lan.

Khi tir treong khdng déu, dai ning luong phang khong ton tai nita. Mot vi du
ctia cau trdc dai nang luong duogc chi ra trén hinh 4.12. Tir truong tao ra hai hiéu

tng. Thtr nhat, né mé bé rong cua dai ning lwong phang, tha hai, né dich chuyén
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dai nang luong cia spin nguoc nhau theo cac chiéu nguoc nhau giéng nhu trong
hiéu tng Zeeman. Phu thudc vao thong sé cua tir trudng, khi lap day mét nira, trang
thai co ban c6 thé 1a kim loai hoic dién méi, ngoai trir khi tir treong rat manh, khi
n6 phan cyc hoan toan trang thai co ban. Bai vi trang thai kim loai khdng thé hién
tinh chat td pd, ching tdi khong xét cac truong hop nay. Tuy nhién, khe ning lwong
cling c6 thé mé ra & mat do sé hat khac. Trong truong hop h, =0, hy=h.=0, c6
nghia 13 tir trudng chi &p dung cho cac electron & vi tri goc, noi mat do sb hat nhat
dinh, trang thai co ban ¢d thé tro thanh dién méi, mién Ia tir truong khong du manh.
Cac vi du duoc chi ra trén hinh 4.12. Khi tir treong yéu, mot khe nang luong mé ra
khi lap day mot phan ba (hoic hai phan ba). C6 mot mode bién trén mdi spin cét
mtic ning lwong Fermi hai lan. Do d6, trang thai co ban 1a dién mai t6 pd. Mic du,
tir trudng cd mat, trang thai co ban van 1a thuan tir. Véi tir truong manh, trang thai
co ban trg thanh dién mdi khi lap day mot phan sau (hodc nam phan sau) nhu duoc
chi ra trén hinh 4.12. Tuy nhién, trang thai co ban nay la sat tir va td pd tim thuong
do khdng c6 mode bién cit mac nang lwong Fermi. Trong trang thai sat tir nay, dai
nang luong thip nhat cua thanh phan spin 1&n bi lap day hoan toan.

Trong trudng hop nguoc lai h, =0 va h, =h_ #0, dai niang lugng phang
cling duoc ma rong do sy giao thoa gitra tir truong va SOC. Péi vai tir trudng yéu,
trang thai co ban 1a dién mdi thuan tir khi lap day mot phan ba (hoac hai phan ba)
nhu duoc chi ra trén hinh 4.13. N6 ciing 6 tinh chat td pd khong tim thuong, boi vi
c6 mot mode bién trén mdi spin cit mac Fermi hai lan. Khi tir truong ting tiép,
trang thai co ban tro thanh dién mdi & mat do mot phan sau (hodc nam phan séu),
twong ty truong hgp trusc h, #0, hy=h.=0. Nguoc lai vsi truong hgp trudc,
h,#0, hy=h.=0, c6 mot mode bién cit mic ning lugng Fermi hai lan. Tuy
nhién, trong truong hop nay, chi c6 thanh phan spin Ién thé hién mode bién cat muc
ning luong Fermi. Piéu ndy chi ra rang thanh phan spin 1én cd tinh chét td pd
khong tim thuong, trong khi cac dai niang lugng cua thanh phan spin xuéng hoan
toan trong. Tuy nhién, & mat do 16n hon mét phan sau mot chit, dai nang luong c6
thanh phan spin xudng bi lap diy mét phan. Két qua 13, thanh phan spin 1én van la
dién moi td pd, trong khi d6 thanh phan spin xudng 1a kim loai. Piéu nay phan anh

trang thai co ban 1a nira kim loai, ntra dién moi to pd va sat tir, trong tu trudng hop
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trude day khi tir truong déu va yéu. Trang thai ky la nay 1a do tac dung twong hd

gira SOC, tir trurdng va cau tric mang.

A=0.4, & =0, hy=0, hg=hc=0.5 A=0.4, 5 =0, hy=0, hg=hc=1

Hinh 4.13. Cau trlc dai ning lwong véi céc tir truong khéc nhau h, =0,
hy =h. #0 véi SOC an dinh. Mau nau (xanh) thé hién cau tric dai ning lugng doi
véi thanh phan spin 1én (xung). Puong chim cham cho thay vi tri cia thé hoa ¢ do
lp day maot phan ba (bén trai) va & mat ¢6 mot phan sau va Ién hon mét phan sau
mot chat (bén phai).

Tiép theo, chung ta xét truong hop 0<h, <h, =h_. Trong hinh 4.14, chdng
t6i trinh bay cau trdc dai nang lugng khi ha cb dinh va hy=h.>h,. Déi véi tir
truong yéu hy=h.>h,, cac khe ning lugng mé ra & mat 1/2 va mot phan sau
(hodc nam phan sau). O mat d6 1/2, c6 mot mode bién trén mdi spin cat muac ning
lugng Fermi hai lan. Piéu nay cho thay trang théi co ban 14 dién madi t6 pd. N6 ciing
la trang thai sat tir. G mat d6 mot phan su, thanh phan spin xuéng hoan toan tréng,
trong khi d6 dai nang luong thip nhit caa thanh phan spin 1én duoc lip day hoan
toan. Trong truong hop ndy, thanh phan spin 1én 1a dién moi td pd. Khi dai ning
lwong thap nhat caa thanh phan spin xubng duoc lap ¢y mot phan, thanh phan spin
xuéng tré thanh kim loai, trong khi d6 thanh phan spin I&n van 1a dién méi to pd.
Truong hop nay twong tu nhu trudng hop trude day h, #0, hy=h.=0. Khi tr
trudng hg =h. tang, khe ning lugng & mat do 1/2 doéng nhu duoc chi ra trén hinh
4.14. Trong truong hop nay, trang thai co ban trg thanh kim loai. Tuy nhién, & mat
d6 mot phan sau, thanh phan spin 18n véan 1a dién méi td pd, trong khi do, thanh

phan spin xudng hoan toan tréng.
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A=0.4, 5 =0, h4=0.5, hg=hc=1 (A=04, 5'=0, h4=0.5, hy=hc=2

Hinh 4.14. Cau trdc dai nang lwong véi cac tir trudng khac nhau
0<h, <h, =h, véi SOC 4n dinh. Mau nau (xanh) biéu dién cau tric dai nang
luong ddi vai thanh phan spin 1én (xudng). Buong cham chdm cho thay vi tri cua
thé hoa & mat do 1/2 va 1/6.

Trong truong hop nguoc lai 0<h, =h_ <h,, trang thai co ban c6 tinh chat
tuong tu nhu trudng hop trugc 0<h, <hg=h.. Trong hinh 4.15, ching t6i trinh
bay cau tric dai ning lugng trong trudng hop nay. Doi vai cac gia tri nho cua tir
truong ha nhung h, >h; =h., khe nang lugng mé ra & mat 1/2 va 1/6 (hoac 5/6).
O mat do 1/2, trang thai co ban 1a dién moi td pd thuan tir, trong khi d6 & mat do 1/5
(hoic 5/6), trang thai co ban 1a dién mdi t6 pd sat tir bdo hoa. Tuy nhién, khi tir
truong ha ting, mot khe nang lwong bd sung mé ra & mat do 1/3 (hoac 2/3) nhu khe
nang luong & mat do 1/2 ¢6 xu hudng dong lai. Ca & mat do 1/3 va 1/6, trang thai co
ban 1a sét tir bdo hoa. Tuy nhién, nd 12 td pd & mat do 1/3 va td pd tim thuong ¢ mat
d6 1/6 do mode bién nhu duoc chi ra trén hinh 4.15. Bdi véi pha tap nhe tir mat do
1/3, dai nang luong thap nhat caa thanh phan spin xubng bi lap ddy mot phan ma

dan dén trang thai co ban 1a ntra kim loai va nta to po.
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Hinh 4.15. Cau tr(ic dai nang luong véi cc tir treong khéc nhau 0 < kg = he < hy

vai SOC 4n dinh. Mau nau (xanh) thé hién cau triic dai ning luong ddi v6i thanh phan spin Ién

(xubng). Puong cham cham cho thay vi tri cia thé héa & mat do 1/2 va 1/6.

Khi tir truong c6 chiéu nguoc lai & vi tri A va B, C, co6 nghia la
hy=h.<0<h,, hoac h, <O<h;=h., khe nang luong & mat 1/2 dong lai nhu
duoc chi ra trén hinh 4.16. Thyc ra, trudng hop h, <0<h, =h, twong duong voi
trudng hop —h, >0>—h_ =-h_, boi vi huéng tr truong 1én va xudng 1a twong
duong nhau. Khi ha 16n hon mot gia tri nhat dinh, mot khe nang luong & mat do 1/3
(hoac 2/3) mé ra. Méac du cd tir truong, trang thai co ban ¢ mat do 1/3 (hoac 2/3) la
thuan tir. Tuy nhién, trong hinh 4.16, chling ta cé thé thay chi c6 mot mode bién cua
thanh phan spin xudng cit muc Fermi hai lan, trong khi d6 mode bién cua thanh
phan spin Ién hoan toan dudi mtc nang luong Fermi. Piéu ndy cho thay rang thanh
phan spin xubng 1a dién mdi td pd, trong khi d6 thanh phan spin I&n 1a dién méi dai.
Mic du trang thai co ban la thuan tir, di xung gitra cac thanh phan spin 1&n va spin
xuéng bi pha v&. Trang thai co ban c6 tinh chét nira t6 pd. Bic biét, trong trang thai

nira t pd ca hai thanh phan spin déu la dién moi.

104



A=04, 5 =0, hy=1, hg=hc=~1 A=04, 8 =0, hy=2, hg=hc=~1

Hinh 4.16. CAu tric di ning luong véi ¢ tir truong khacnhau hy = he < 0 < hy
Vi SOC 4n dinh. Mau nau (xanh) thé hién cau triic dai niang luong dbi véi thanh phan spin Ién

(xubng). Buong chdm chim cho thy vi tri cia thé hda & mat do 1/2 va 1/3.
4.7. Két lugn phan 11

Trong phan 11, ching tdi nghién ctru tac dong cua twong quan dién tir, thé
hién gian tiép qua tir trudng ngoai, 1én diéu kién ton tai va tinh chit cua cac pha td
po dién méi trong mang tinh thé Lieb.

Tuy theo thong s cua md hinh, cac trang thai dién mai td pd ky la co thé
Xuat hién. Do 1a trang thai ma tinh chat t6 pd cua tung thanh phan spin khong dbi
xtng nhau, c6 nghia 1a mot thanh phan spin c6 tinh té pd khéng tim thuong, trong
khi thanh phan spin kia lai c6 tinh t6 pd tim thudng. Ching t6i ciing tim thay trang
thai ntra kim loai t6 pd, c6 nghia 13 mét thanh phan spin 1a kim loai, con thanh phan
spin kia la dién mdi t6 po.

Tuy vay, ching tdi van chwa nghién ctru duoc hiéu ung truc tiép cua tuong
quan dién tr 1én diéu kién ton tai va tinh chat cia cac pha dién moi to pd trong
mang tinh thé cd cau truc dai ning luong phang. Van dé ching toi sé& tiép tuc nghién

curu.
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KET LUAN

Trong luan &n nay ching t6i nghién ciu vé diéu kién ton tai va cac tinh chét
chuyén pha t6 pd do twong quan dién tu trong cac hé md hinh ly thuyét khac nhau
va phuong phap 1y thuyét truong trung binh dong duoc st dung cha yéu trong luan
an nay. Két qua chinh thu dugc cu thé nhu sau.

Chung t6i da nghién cau hiéu ung tuong quan dién tir trong dién moi to pd
Chern bang phuong phép 1y thuyét trudng trung binh dong. Bién méi t6 pd Chern
dugc mo ta bai mé hinh Haldane, con twong quan dién tir xuat hién do tuong tac
Coulomb tam ngén giita fermion linh dong va fermion dinh xt dugc dua vao trong
md hinh. Két qua nghién ciru cho thay tinh chat chuyén pha phu thudc vao déi xtung
nghich dao khong gian. Khi mang tinh thé bao toan dbi xung nghich dao khdng
gian, twong quan dién tr chuyén hé tir dién mdi Chern t6 pd sang kim loai khe gia
va sau d6 sang dién moi Mott t6 pd tam thuong. Khi doi xang nghich dao khong
gian bi phé& v&, tuong quan dién tir tao ra trat ty dién tich tim xa va mao ra khe ¢
nang lugng Fermi. Ching dua hé tir trang thai trat tu dién tich t6 pd sang trang thai
trat tu dién tich to pd tim thuong. Bat bién td pd va trat tu dién tich tam xa cd thé
ddng ton tai do anh hudng cua trong quan dién tir trong dién moéi Chern.

Chung t6i da nghién ciu vé dién moi to po tir tinh trong mo hinh trao doi kép
véi lién két spin — quy dao bang Iy thuyét truong trung binh dong. Két qua nghién
ctru cho thay trang thai t6 pd xuat hién 1a két qua cua sy tuong hd qua lai giita lién
két spin — quy dao va trao do6i spin. CAc trang thai dién mai chi ton tai khi mat do
electron bang 1, 1/4 va 3/4. Trong trudng hop lap day mot nira, dién mdi td pd phan
sat tir xay ra trong ving gita dién moi t6 pd thuan tir va dién moi td pd phan sat tir
tam thuong. NG thé hién hiéu tmg Hall spin lwong tir. Trong truong hop lap day mot
phan tu (hoic ba phan tu), dién méi td pd sat tir cho thdy hiéu wng Hall di thuong
lwong tir chi xay ra trong mién trao doi spin du 16n.

Pé nghién ciru hiéu tmg twong quan dién tir trong cac hé c6 dai nang luong
phang, ching toi da xay dung ly thuyét truong trung binh dong cho hé c6 cau tric
dai nang luong phang trong khéng gian vo han chiéu va hitu han chiéu. Béi voéi
khéng gian vo han chiéu, chung t6i thu dugc nghiém chinh xac cho siéu mang
perovskite. Trong truong hop khong gian hitu han chiéu, ching toi dua ra phuong

phap chéo hoa chinh xac cai bién giai bai toan mot tap hiéu dung trong Iy thuyét
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trurong trung binh dong hiéu qua hon so véi phuong phéap chéo hoa chinh xac thong
thuong. Chung toi cling da nghién ciru md hinh Hubbard trong mang Lieb hai chiéu
va so sanh céc két qua thu duoc véi két qua tinh bang Iy thuyét truong trung binh
dong va nhom tai chuan hoa tinh sb. Két qua cho thay cé su phl hop rét tot giira
phuong phap chéo hoa chinh xac cai bién va nhom tai chuan héa tinh sé. Sau do,
ching t6i da nghién ciru tic dong twong quan dién tir, thé hién gian tiép théng qua
tir trudng ngoai, 1én diéu kién ton tai va tinh chat cia cac pha td pd dién moi trong
mang tinh thé Lieb. Khi thay d6i cac thong s6 ciia md hinh, cac trang thai dién moi
t6 pd ky la cO thé xuat hién. D6 1a trang thai ma tinh chat td pd cua ting thanh phan
spin khong d6i xtmg nhau, c6 nghia 1a mot thanh phan spin c6 tinh té pd khong tim
thuong, trong khi thanh phan spin kia lai cé tinh t6 pd tim thuong. Chung toi cling
tim thay trang thai nira kim loai t6 p6, c6 nghia 1a mot thanh phan spin 1a kim loai,
con thanh phan spin kia 1a dién méi to po.

Tuy vay, ching t6i van chua nghién ctru duoc hiéu ¢ng truc tiép cua tuong
quan dién tir lén diéu kién ton tai va tinh chét cua cac pha dién moi to pd trong
mang tinh thé c6 cau tric dai nang luong phang. Hudng nghién ciu nay ching toi

s& tiép tuc theo duoi.
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