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MG DAU
Li do chon dé tai

Hé cac fermion tuong quan va méat trat tir 13 mot trong nhitng chtt dé nghién cttu tién phong trong
vat 1y cac chat c¢o dic trong nhiéu thap ky qua. Tuong tac Coulomb trén nut va mat trat ty 1a hai
nguyén nhan chinh dan t6i chuyén pha kim loai — dién moi. Chuyén pha kim loai — dién moi gay
ra bdi tuong quan dién tit goi 1a chuyén pha Mott — Hubbard, trong khi d6 mat trat tu gay nén
dinh x1t Anderson. Sy tuong ho gitta mat trat ty va tuong tac dan t6i nhiéu hiéu tng tinh té va
dat ra nhitng thach thic co ban cho ca 1y thuyét 1an thiyc nghiém, khong chi trong vat 1y chat co
dac ma ca trong linh vigc cdc nguyén tit lanh trén mang quang hoc, noi ma cac thong s6 ciia hé
duge dé dang kiém soat va thay doi. Do vay, viéc nghién cttu 1y thuyét cac tinh chat dien tit ciia
cac vat lieu mat trat ti véi tuong tac Coulomb khac nhau & hai loai nit xen ké 14 quan trong va
can thiét. Vé mat 1y thuyét, c6 hai mo hinh chi yéu mo ta dong thoi hai hiéu tng ké trén 1a mo
hinh Anderson-Hubbard (AH) va mo6 hinh Anderson-Falicov-Kimball (AFK). Khi nghién citu véi
hé c6 mat trat ty thi gia tri dién hinh ctia bién ngiu nhién déng vai tro quan trong cho chuyén
pha Anderson. Dobrosavljvec va cac cong su da phét trién 1y thuyét moi trudng dién hinh (Typical
Medium Theory: TMT) dé nghién citu cdc hé khong trat ty, trong d6 mat do trang thai dién hinh
(TDOS) dugc xap xi bang cach lay theo trung binh nhan cic cdu hinh khong trat ty, thay cho mat
do trang thai 1ay theo trung binh cong. Ngoai 1y thuyét moi truong dién hinh dugce ap dung chi yéu
cho hé méat trat ty manh, c6 mot Iy thuyét khac sit dung ham phan b xac suat toan phan clia mat
do xac suat dinh xit lam thong sb trat tur ctia chuyén pha Anderson trong khuon khé ciia DMFT.
Ly thuyét nay dugce goi 1a 1y thuyét truong trung binh dong thong ké (statistical DMFT). Gian do
pha tit 6 trang thai co ban ciia AH tai 1ap day mot nita nhan dugce tit cong trinh ctia Byczuk va
cong sy cho thiy sy canh tranh giita tuong tac va mat trat ty dan t6i cac mién kim lai thuan tiur va
phan sit tit duge tim thay khi tuong tac yéu. Trai véi st phong pht vé cac két qua 1y thuyét & trén,
cac thuc nghiem gip nhiéu khé khan hon, béi vi rat kho dé thiét ké va tao ra mot he c6 do mat
trat tu A cting bac v6i U trong ciu tric dién t cia n6. Nam 2005, nhom thitec nghiem & Han Qubc
da nghién cttu chuyén pha & hé c6 mat trat tu va tuong quan trén vat lieu SrTi;_,Ru,O3, két qua
nhém da tim ra hang loat pha khac nhau tiy thudc vio nong do pha tap. Nhitng khé khan khi tién
hanh nghién citu cac hiéu tng clia mat trat ty va tuong quan dién ti trén vat liéu thuc té co thé

dugce khac phuc nhd syt phat trién clia cac thi nghiém véi caAc nguyén tit sieu lanh trén mang quang



hoc. Khi siéu lanh la céc he nguyen tit (hosic phan ti) loAng duge lam lanh dén nhiet do rat thap
(vai nK), va dugce bay nhd cac t6 hgp thich hgp clia cac tia sang. Nhitng he thong nay rat linh hoat
va dé kiém soat, va da ching t6 1a cong cu rat hita hen cho viéc nghién citu nhitng hé mat trat tu
va tuong tac.

Tt két qua nghién citu thie nghiém vat lieu ctia nhém céc nha vat Iy Han Qubc, ciing nhu kha
nang tao ra mang quang hoc kém theo mat trat ty, viéc nghién cttu Iy thuyét cac tinh chat dien ti

clia cac vat lisu méat trat ty véi tuong tac Coulomb phu thudc vao nit 14 quan trong va can thiét.

Phuong phap nghién ciu

Dé mo ta chuyén pha kim loai dién moi trong cdc moé hinh néi trén ching toi sit dung 1y thuyét
trusng trung binh dong (DMFT) cu thé sit dung phuong phap phuong trinh chuyén dong (EOM)
gidi cho bai toan tap, két hgp véi Iy thuyét moi trudng dién hinh (TMT).

NoOi dung nghién cttu

1) Khao sit sy 4nh hudng clia phan bo Gauss clia mat trat ty len gidn do pha cho mo hinh AH va
AFK. 2) Nghién ctiu gidn do pha clia m6 hinh AH méat can bang khdi lugng tai 1ap day mot nita va

mo6 hinh AH c6 thé tuong tac phu thude vao nit.

Bo6 cuc cua luan an

B cuc ctia luan an bao gom phan md dau va ba chuong chinh: Chuong 1: Dién moi Mott, dién moi
Anderson; Ly thuyét moi truong dién hinh (TMT) va ly thuyét truong trung binh dong DMFT;
Mang quang hoc. Chuong 2: Nghién cttu chuyén pha MIT trong heé AFK va AH c¢6 mat trat ty phan
bo theo ham phan bd Gauss. Chuong 3: Nghién citu gidn do pha cho mo hinh AH tai 1ap day mot
nita c6 mat can bang khoi Iugng va gidn dd pha cho mo hinh AH tai l1ap day mot nita c6 tuong tac

phu thudc vao nit.



Chuong 1

Dién mo6i Mott va dién mo6i Anderson,
Iy thuyét méi truong dien hinh va mang

quan hoc

1.1 Dién moéi Mott va dién moi Anderson

1.1.1 Dién moé6i Mott

Dé phan biét chat rin thanh kim loai, dién moi va ban dan tai nhiet do khong do tuyet ddi, ngusi
ta dya vao ly thuyét viing nang lugng. D6i véi kim loai, viing dan (ving trén cting) bi lap day mot
phan, trong khi do6, déi v6i dien moi, viing dan va viing héa tri ¢c6 mot khe cam cd 3 eV - 6 eV.
Trong truong hgp gitta viing dan va viing héa tri ¢6 mot khe hep (cd 1 eV), ta goi chat d6 la ban
dan, n6 tré thanh mot chat dan yéu khi c6 sy kich thich nhiét dien tit. Mac du bitc tranh ving
nang lugng da rat thanh cong trong viéc phan loai cdc chat ran, tuy nhién vdi rat nhiéu oxit kim
loai chuyén tiép c6 viung d lap day mot phan da biéu hien nhu mot chat dan dien kém va phan lén
1 chat cach dién (vi du nhu NiO, CO,, V203). Dbi véi cdc vat lieu nhu NiO, tuong quan gitta dign
tit - dien tit déng vai trdo quan trong: lic ddy Coulomb giita cac dién tit c6 thé 1a nguon goc dan téi
biéu hién ciia ching la dién moi. Mott 1a ngusi dau tien xay dung cac gan ding quan trong dé tit su
tuong quan manh ciia cac dién tit ¢6 thé dan t6i mot trang thai dien moi. Trang thai dien moi nay
dugc goi 1a dién moi Mott. Mott xét mot mang tinh thé gom mot quy dao dién ti trén moi nit
mang. Khi khéng ¢6 tuong quan dién tit, mot vung don duge hinh thanh do sy xen pht ciia cac quy
dao nguyén tit trong he, viung sé 1ap day khi hai dién tt ¢6 spin trai ngude nhau trén mdi niat. Tuy
nhién, v6i hai dién t1 c6 spin trai nguge nhau sé cé lyc déy Coulomb, khi d6 Mott lap luan rang
ving sé chia lam hai: mitc thap hon dugce hinh thanh tit mot dién ti chiém mot nit tréng, ving cao

hon duge hinh thanh khi mot dién @ chiém 1ay vi tri da c6 sdn mot dién tit. V6i moi dién ti trén



moi nat thi viing dudi 1ap day, hé 1a dién moi.

Mot mo hinh 1§ thuyét dau tien duge dé xuat dé giai thich cho chuyén pha gitta kim loai va dién

moi Mott 13 mo Hinh Hubbard [7]. Mo hinh dugce viét dudi dang lugng tt héa lan thit hai

H=—t Z (c}ocjg + H.c.) + UZ <ni¢ — ;) (nu - ;) — uN, (1.1.1)

<ij>

v6i cZTU (¢iy) 1an lugt 1a cac toan tit sinh (hity) dien tit & viing don tai ntt 7, spin . Sut canh tranh

gitta U va t sé& quyét dinh hé § pha dién mai hay pha kim loai.

1.1.2 Dién moi Anderson

Mat trat tiy ton tai rat pho bién trong tinh thé vat ran. Tuy nhién, trong thuc té mang tinh thé
khong bao gis hoan hao, sé c6 nhitng 16i, khiém khuyét, thita hoac tréng nguyén ti va dan t6i pha
v3 tinh chat bat bién tinh tién. Nam 1958, Anderson [3] da dua ra mot cai nhin mdéi vé mat trat
ty, theo d6 chi can mot lugng nhé mat trat tir c6 thé anh hudng mot cach dinh tinh va dang ké
dén tinh chat vat 1y ctia he. Chuyén pha kim loai - dién moi gay ra béi mat trat tu goi la chuyén
pha Anderson, dién moi d6 goi la dién moi Anderson (hoac dinh xit Anderson). O 6 chidu d = 1,2,
biang phuong phap ma tran chuyén vh gan ding nhém tai chuan héa (RG) nhom Abrahams [1] da
chi ra rang & nhiet do khong do tuyéet doi, véi do mat trat tu bat ky, hé & pha dinh x1t Anderson,

khong c6 sit chuyén pha va bt dau cé sit chuyén pha & s6 chiéu d = 3.

Van dé nay c6 thé duge hiéu trong khuon kho ciia mot 1y thuyét truyén dan lugng tit. Tuy nhien
cac dac diém dinh tinh chinh ciia né, gitta dinh x1t yéu va manh c6 thé thu dugc thong qua bic
tranh tan xa nhiéu lan, né cung cAp mot cai nhin tryc quan dé danh giad dnh hudéng ctia mat trat tu.
Song dén duge gid dinh lan truyén tu do trong khong gian va chiu sit tdn xa dan hoi tit mdi tap
chat. Sau do, tat ca cac séng dude tan xa nhiéu lan c6 thé giao thoa va mat do ham séng 1a két
qué clia qué trinh giao thoa phic tap. Két qua la giao thoa lugng tit lam tang xac suat tré vé vi
tri ban dau (déng gop clia cac quy dao vong), mic dit chuyén dong van la khuéch tan nhung hing
s6 khuéch tan va do dan dién gidm. Khi khong c6 mat trat tir, ham séng ctia dién ti trong mang
tinh thé tuan hoan chinh la ham séng Bloch. Nhung khi c6 mat trat tu, thay vi coi céc dién tit nhu
cac séng lan truyén véi thoi gian séng ngin, ching c6 thé xem nhu séng han ché trong khong gian
c6 thoi gian séng dai. Ham séng (r) clia dién ti nhu ham mil dinh x xung quanh diém ro mot

khoéng céch £ (goi 1a do dai dinh x).



1.2 Ly thuyét moéi trudng dién hinh

1.2.1 Ly thuyét trudng trung binh dong (DMFT)

Ly thuyét truong trung binh dong dugce xay dung dé tiép can cac van dé lien quan dén he tuong
quan manh, dyta trén ¥ tudng chli yéu la thay thé mot mang bing mot bai toan mot nit lugng ti
nhing vao mot moi truong hieu dung dude xac dinh tu hgp. Muc dich chinh ctia 1y thuyét truong
trung binh dong 1a thay vi giadi quyét véi bai toan mang véi nhiéu bac tur do, ching ta xét mot nit
lugng tit nhing trong mot bé cac dien tit chita tat ci cac bac tu do con lai. Khi dé bai toan sé duge
dua vé bai toan Anderson mot tap hiéu dung, cac bac tu do ctia bé dieén tit duge lay gan ding bing
mot ham lai va phai xac dinh mot cach tu hop. Ham tac dong DMFT c¢6 thé duge biéu dién thong

qua trudng trung binh "Weiss" G(71 — 72) nhu sau

B B
Stoc = —/dﬁ/dmz > e(m)G, (1 — T2)coo(12)
0

0 o j,k#0
A * *
+U [ drei(en(riciy (e (7). (1.2.)
Ta ¢6 moi quan hé gitta ham Green GS;B_(T — 7'} v6i nat i = 0 duge dua ra vd ham Green clia toan
mang
O _~ Al
Gijo' = GUJ GZOUGOOO'GO]O'7 (1.2.2)

cong thitc diing cho mot mang téng quat. Dé thuan tién, mdi quan hé gitta cac ham Green dia

phuong Goos = G, va trudng trung binh "Weiss" G~! dugc thé hién qua phuong trinh Dyson
Gt;l(iwn) = ggl(iwn) - Eo(iwn) = Z'Wn +p—= Aa(iwn) - Ea(iwn)'

Khi d — oo ta ¢6 X, (k,w) = X (w), ham Green mang trong khong gian k, Gy, (iw,) dugc cho béi

1
Gxo (iwn) = - —. 1.2.3
ko (i0n) iwp — ek + p — Yo (iwy) ( )




Thuec hién bién ddi Hilbert ta thu dugc ham Green dia phuong

' , r po(w)
o\tWn ) = o n) = de ] ’
Gy (iwy) kgg Gxo (iwn) / ion — € + 1 — Yo (iton)

—00

trong d6 pp(w) tuong ing v4i ham mat do trang thai khong tuong tac. Vong tu hgp trong DMFEFT
duge dong lai bang phuong trinh

1

Go(iwy) = —Z/HDcagDCOU[ca(iwn)cég(z'wn)] expl—Sioc)s (1.2.4)

v6i Z = [ ] D¢t Dcig exp|—Sioc]. Céac phuong trinh (1.2.1)-(1.2.4) tao thanh he phuong trinh tu
hgp cho ham Green dia phuong G, (iw,) va nang lugng riéng ¥, (iwy,). Tuy vay, viéc gidi bai toan

mot tap van 1a mot bai toan khé, khong thé giai téng quat.

1.2.2 Ly thuyét trudng trung binh dong (DMFT)- 1y thuyét moi
trudng dién hinh (TMT)

DMFT c6 thé mé rong bai toan tuong quan dién tit v6i mat trat tu dia phuong [%]. Xét mo hinh

Anderson - Hubbard cho dién t tap v6i Hamiltonian

H= —tz c;racjg + Z €iNig + UZ iy, (1.2.5)
ij,o ic i
nang lugng ionic ¢; 14 bién ngdu nhién dia phuong, tuan theo mot ham phan bd P(g;), c6 thé 1a
mot ham lien tuc. Néu trong khuon kho cia DMFT anh hudng ctia mat trat tu c6 thé duge xac
dinh thong qua gié tri trung binh ctia LDOS, khi khong c6 tuong tac (U = 0) phuong phép tré
thanh gan ding CPA [9]-[10], n6 khong mo t& duge tinh chat vat 1y ciia dinh xi& Anderson. Dé khac
phuc duge didu nay Dobrosavljevic [5] da cling cac cong sy dua ra mot bién thé cia DMFT & d6 gia
tri trung binh nhan ctia LDOS dudc tinh toan tu hop nhu mot tham s trat tu cho chuyén pha
Anderson. Ly thuyét dé goi 1a Iy thuyét moi trusng dién hinh (TMT). Gia tri dién hinh ctia LDOS

dugce 1ay gan diung bang gia tri trung binh nhan ctia LDOS.

Ham mat do trang thai dién hinh TDOS dugc cho béi

pnle) = exp { [ @sPen o | (1.2.6)



trong d6 LDOS p(w, ;) = —1/73G(w, g;). Ham Green tuong tng véi pyp(w) duge xéc dinh béi
bién d6i Hilbert
+oo /
Giyp = / du Pee). (1.2.7)

/
oo w—w

Cudi cting, vong lap dugc khép lai bang viéc diat ham Green clia moi truong hiéu dung Gen bing

v6i ham Green tuong ng véi tham s6 trat tu dia phuong, nghia 13
Gem(w) = Go(w — E(w)) = Giyp(w). (1.2.8)

O day, cac bude duge xac dinh bdi cac phuong trinh (1.2.6)-(1.2.8) 1a khong chi gianh rieng cho bai
toan khong c6 tuong tac. Quy trinh gidbng nhu vay cé thé duge sit dung trong bat ky 1y thuyét dac

trung béi mot nang lugng riéng dia phuong.

1.3 Cac nguyén ti lanh trén mang quang hoc

1.3.1 Mang quang hoc trat tu

Phuong phap dé luu trit va bay céc nguyeén tit trung hoa hay cac hat dién tich dugc duge ding
trong cac thi nghiém I chia khéa cho nhitng tién bo khoa hoc tit pham vi hat co ban cho téi cac
nguyén tit cyc lanh. 0 day, ching toi tap trung vao bay nguyén ti trung hoa dung ludng cyc quang.
Mubn tao thanh mang cac nguyén tit thi ngudi ta phai tao ra cac thé bay sap xép mot cach tuan
hoan. Diéu nay c6 thé lam dugc bing cach ding cac chiim laser két hop chiéu ngude chiéu vao nhau.
Hai chtim séng két hgp chiéu vao nhau sé tao nén séng ding véi cdc bung séng va nit séng c¢d dinh
trong khong gian. Khi ta dua vao cic nguyén tit siéu lanh thi nhitng diém nit séng hay bung séng
13 nhitng diém giam cam nguyén tit tuy theo diéu chinh séng la xanh hay dé. Néu dung hai cap
chtim séng theo hai phuong vuong géc thi ta c6 thé tao nén mang hai chiéu, néu dung ba cip chiim

séng thi ta c6 thé tao mang ba chiéu.

1.3.2 Mang quang hoc méat trat tuy

Mat trat tu c6 thé duge dua vao hé nguyen ti cyc lanh bing mot vai cach. Mot cach hieu qua dé
tao ra thé ngdu nhién 1& dya trén Iy ludng cyc gay ra bdi truong dién tit ciia nguyén ti&. Khi dua
vao mot truong dien tit E(r) ching han nhu laser, mot nguyén ti sé trai qua mot ludng cie dién 1a

két qua cla s lien két gitta dién truong va ludng cyc dién nguyeén ti cdm ng va dan ra mot thé



goi 1a thé ludng cuc
~ 3wc®TI(r)

V(r) 2wiA

(1.3.1)

trong d6 I(r) 1a cuong do clia truong, I' 1a toc do phan ra clia trang thai kich thich. A 1a sy chénh
lech gitta tan s6 ctia chiim laser wy, va tan sb rieng clia nguyén tit wp: néu A < 0 (laser diéu chinh

anh sang dd), thé nang 1a hit, con A > 0, laser diéu chinh 4nh sang xanh, thé 1a thé day.



Chuong 2

Hé fermion tuong tac v6i mat trat tu

c6 phan bo (Gauss

Trong chuong nay, chiing t6i khdo sat d&nh hudng ciia phan bd Gauss lén gidn do pha cho hai mo
hinh AH va AFK: (1) Gidn do pha cho mo hinh Anderson Hubbard tai 1ap day mot nita v6i phan bo
déu va phan b6 Gauss cho bién ngau nhién; (2) Gidn doé pha cho mo hinh Anderson-Falicov-Kimball

tai lap day mot nita c6 phan bé Gauss cho tap va phan b6 déu cho thé tuong tac Coulomb.

2.1 Mo hinh Anderson Hubbard (AH)

2.1.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh Anderson - Hubbard c6 dang

H=—t Z (a}aaja + H.C.> + Zeima + UZ”Z’T”N’ (2.1.1)
<ij>o A io

Ni#ng lugng tai méi nit ; 1a bién ngau nhién phan b theo mot ham phan bé P(g;). Trong phan nay,

chiing toi kh&o sat c4 ham phan b6 déu (Ppg,) va ham phan bd Gauss (Pg,) cho bién g; 1an lugt nhu

sau Pg, = A#BOG <% — |€Z|> , Paa = /WTGE;E exp (—Gag/Aéa) v6i 6 1a ham bac thang, A 1a do 16n

mat trat tur. Dé cé thé so sanh hai ham phan bé khac nhau, gia tri Ag, dudgc chon sao cho phuong

sai clia ham phan b6 Gauss bang v6i phuong sai ctia ham phan bd deéu tic 1a Ag, = Age = A.

Mo6 hinh Anderson mot tap véi méi gia tri nang lugng e; duge nhing trong bé dién tit khong tuong

tac duge biéu dién nhu sau

Himp = (e = )i + Unigniy + > exclyoho + 3 (Vieljaio + Viahew ), (212)

o ko ko
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Ham lai héa duge xac dinh thong qua thanh phan ma tran Vj, va tham sb ¢,

Vil
= . 2.1.3
w0 =30 (219
V6i méi mot nang lugng e;, ham mat do trang thai dia phuong (LDOS) sé duge xac dinh nhu
sau p(w,&;) = —SG(w,g;)/m. Sau dé chiing ta c6 thé xac dinh gid tri trung binh nhan cta
LDOS pgeom = exp [(Inp(w,;))] cling nhu gia tri trung binh cong ctia LDOS pgrith, = (p(w, €:)),
v6i (O(e;)) = [deiP(¢;)O(e;). Ham Green clia mang thu duge tit bién doi Hilbert Go(w) =

/ dwlzaiwb;)/, v6i « ki hiéu cho "arith" hoac "geom". 0 day, ching t6i xét cho mang Bethe vdi vo
han két néi, po(e) = —=+/1 — 4(¢/W)2, W la dong rong vimg, véi dicu kien tu hop tuong ting la
n(w) = W2G(w)/16. Chiing toi sit dung phuong phap phuong trinh chuyén dong [2], [14]. Bai toan
x6t & gidi han thuan tit tai 1ap diy mot ntta, cu thé (ny) = (n}) = (n;) /2 vA p = U/2. Ham Green

tap thu dugc tit gan ding phuong trinh chuyén dong nhu sau

1—<n; > /2
w—e+U/2—nw)+Un(w)w-—¢e—U/2—3n(w)]~!
n <n; > /2

w—e—U/2—nw)—Unw)w-—¢+U/2—3n(w)]"t

G(w,ei) =

(2.1.4)
Gan chuyén pha, tiém can mién kim loai, ham Green la ham thuan 4o dan t6i méi quan he deé qui

G(O)(”H) = —iﬂp&n), & d6 beén trai 1a gia tri 6 vong lap thi (n + 1) duge xac dinh thong qua gia tri

thi (n). O tiem can pha kim loai gan chuyén pha LDOS la rat nho, ta thu dugce cac phuong trinh

s(9) (g)Q] 2 ()

tuyén tinh héa DMFT nhu sau

Lyeom(U,A) =2 +1n

U\ [(A\| 20, A+U
AU 2U A U\ U2
Igeom(U,A):—K1H2U+(1+K)ln <2+2> —Z

+glnA+3U+ U N
A A+U  3A
2U . A+U

— Il ——,
A T AU

2—2In

(5)-(3)

voi A > U. (2.1.6)
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Va tinh héa DMFT véi gid tri trung binh cong. Ta thay phuong trinh nay chi hoi tu (vé phai nhan
gia tri khéc 0) khi A < U véi (n;) = 1 va trong trudng hop nay

I 1 2z 1 T—a A/2
arith = N |75 5 — 51
WA T2 a2 2 |z +a A2
2 2 A+U
= 1 2.1.7
(Q)Q,(A)Q+AU H\A—U\ (2.1.7)
2 2

Nhu vay, cac phuong trinh (2.1.5), (2.1.6) v& (2.1.7) 1a cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT dé
xac dinh cac gid tri téi han ctia U vA A tai mién gitta dién moi Anderson - kim loai va Mott - kim

loai.

2.1.2 Két qua va thao luan

4 T T
—e— TMT - SB4 Pién mdi Anderson

Kim loai

Hinh 2.1.1: Gidn d6 pha tai T'= 0 cho m6 hinh AH tai 1ap day mot nita v6i phan bd déu: So sanh
gitta két quéa thu dugce gitta TMT - DMFT v6i EOM va TMT - SB4 [13] (duong nét lién véi diém
hinh tron). Két qua ctia ching toi thu duge cac duong nét lien (nét diit) duge xac dinh lan lugt tir
gia tri trung binh nhan (cong) tit ciAc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT, cac diém vudng tng véi
két qua thu dugc tit tinh sé ciac phuong trinh DMFT. Céac tham s6 U, A duge xac dinh theo don vi
nang lugng W = 1.

Tai T = 0, gidn do pha tuong tac - mat trat ty (U - A) ctia AH v6i phan bd déu duge dua ra trén
hinh (2.1.1). Chiing t6i so sanh két qua thu dugc véi két qua tit phuong phap TMT-DMFT c¢6
161 giai tap bing phuong phap boson cam tu (TMT-SB4) [13]. Két qua tong thé cho thiy c6 hai
pha dién moi bao gom dién moi Mott va dién moi Anderson, bao quanh mot pha kim loai tuong
quan. Pha kim loai tuong quan xuat hién ¢ mién U va A nho, trong khi d6 ¢ mién U 16n xuat hién

pha dién moi Mott va & mién mat trat ty 16n c6 pha dién moi Anderson. Hon nita. hinh dang ctia
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mién kim loai tuong quan 1a pht hgp va duong bién gitta hai loai dién moi xdy ra tai A ~ U khi
U > 2. Viéc xac dinh dinh xtt Anderson bing phuong phap TMT-DMFT véi phuong trinh chuyén
dong EOM dugc théa man ¢ mitc dinh tinh. Trang thai co ban ctia AH vé6i phan bd Gauss dugce
thé hién trén hinh (2.1.2). Khong c6 sut khac nhau nhiéu v6i hai phan bé nay nhu ta thay trong
hai hinh (2.1.1) va (2.1.2). D6i v6i hai loai phan b6, mién kim loai van ton tai ¢ mién gia tri nhd
va trung binh clia tuong tac Coulomb va do mat trat ty. Hinh dang cia mién kim loai ciing gan
giéng nhau. Tuy nhién, cic két qua dinh lugng 13 khac nhau. Ching t6i thay rang tai mot gia tri U
nhd, gia tri téi han ctia do mat trat tu ctia phan bé Gauss 1a 16n hon so véi phan bd déu. Vi duy,
A.(U = 0) ~ 1.66 1a 16n hon so vé6i phan bé déu A.(U = 0) ~ 1.36, diéu nay phu hgp so véi két qua

trong [15]. Tt hinh (2.1.2) c6 thé thay dudng bien gitta dien moi Mott va dién moi Anderson doi véi

Pién mdi Anderson

0 1 2 3
u

Hinh 2.1.2: Gidn do pha tai T'= 0 cho m6 hinh AH tai l1aAp day mot nita véi phan bé Gauss cho
mat trat ty, thu duge tit TMT-DMFT v6i EOM. Dudng nét lién dude tinh tit gid tri trung binh
nhan tit phuong trinh tuyén tinh héa DMFT, diém hinh tron 1a két qua tit tinh sé ty hgp DMFT.

phan b6 Gauss 1a thap hon so v6i phan b déu trén mit phang (U, A).

2.2  Mb hinh Anderson Falicov-Kimball (AFK)

2.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Chiing t6i xem xét mo hinh Anderson-Falikov-Kimball v6i Hamiltonian nhu sau

H=-— Z ti,jcl-LCj + Z Eicjci + Z szjflc:rcz — Z C:-rci, (2.2.1)

<i,7>
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v6i ¢f (¢;) va f1(fi) 1a cac toan tit sinh (hity) cho dién ti linh dong va khong linh dong tai i. #;; 1a
bién do tich phan nhay nat gitta hai nat ¢ va j, U; la tuong tac Coulomb gita dién ti linh dong va

dién tt dinh x1¢ tai cing mot nit . Nang lugng tap tai cac nut 4 1a g;. C6 hai bién ngdu nhién trong

mang, chiing toi gid st mot phan bd Gauss cho niang lugng tap véi P(g;) = \/Eexp (—65?/A) va
mot phan bd déu cho tuong tac Coulomb trén nit P = 6(5/2 — |U; — U|) /6, v6i 6 1a ham bac thang,
A(d) dac trung cho do méat trat ty Anderson (Coulomb), va U 1a gié tri trung binh clia tuong tac
Coulomb. O day, ching toi khéo sat chi ¢6 tuong tac day, U; > 0, dan t6i U > & /2. S6 hat trung
binh cho dién tit linh dong va dinh x1¢ tai nit thit 7 1an lugt cho béi n; =< c;rci > vap; =< f; fi >,
va ching doc 1ap véi nhau.

AFK dugc giai baing DMFT két hop v6i TMT. Phuong trinh chuyén dong cho Hamiltonian (2.2.1)
duge dién giai trong [17] va [2]. Ham Green dia phuong G;;(w) va nang lugng rieng 3;(w) lan lugt

nhu sau (6 day ching toi gid sit mang dong nhat, tic 1a p; = p véi p € [0,1])

1
T wtp—e—nw) - Biw)
p(1 —p)U?
wHp—ei— (1 =p)Ui —n(w)

Gii(w)

= G(w, &), (2.2.2)

%i(w) = pU; + (2.2.3)

1 P

Ham mat do trang thai dia phuong LDOS dugce cho béi p;(w) = ——Im[Gy;(w)]. Cudi cuing, cac ham
0

trung binh ctia LDOS dugc tinh nhw sau

Parith(W) = /dUi/daP(ei)P(Ui)p(w,si,Ui), (2.2.4)

Pgeom (W) = €xp {/ dUZ-/deP(si)P(Ui)lnp(w,ei,Ui) . (2.2.5)

Ham Green mang bat bién véi phép bién doéi tinh tién, thu duge tit bién déi Hilbert nhu

/
sauGo, typ(w) = / dw' 22 (w >/, véi o tuong ng véi trung binh nhan "geom" va trung binh cong
w—w

"arith". Trong phan nay ciing nhu toan bo luan an, ching toi khio sit mang Bethe v6i s6 két noi vo
han, po(e) = 41/1 — 4(g/W)2, tuong ting véi didu kien ty hop cho ham lai héa n(w) = W2G(w)/16.

Ngoai ra, chiing t6i xét ¢ gisi han tai lap day mot ntta, cu thé, (n;) = (n) =1/2vap=1/2, u=U/2.

Tiép theo, céc pha trong gidn do dugce xac dinh tir hai ham pgrin (W) VA pgeom (w) tai (w = 0): (i)
Pgeom(0) > 0 xac dinh pha kim loai, (ii) pgritn(0) = 0 tuong ting pha Mott. (iii) pgritn(0) > 0 and
Pgeom(0) = 0 tuong tng vé6i pha dinh xit Anderson (khong c6 khe). Ngoai ra, ham Green tai mitc

Fermi 13 ham thuan 4o, G(0) = —imp,(0). Phuong trinh tuyén tinh héa DMFT theo trung binh
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cong va trung binh nhan lan lugt nhu sau

WZ/ \/7 [ U/;] i25746)/4 2 (U/;] 1254;45)24_ 53] =

l

U/2-4d/4 U/2+6/4 e
\/74A5/d [ U/2—6/4)%—e (U/2+5/4)2—5?] € & (2.2.6)

65
= 2
1 16 exp A6\/>/al€,f 0,U,ei)e a2 |, (2.2.7)

t t—e\|"” U o
v6i f(6,U, ;) = tIn[t? + &% — 2tIn|t? — 2| + 2t + 2¢ (arctang—l—ln t+i ) n VOl t) = T
L ULS
Ty

Vé6i méi tri ctia § cac phuong trinh tir (2.2.6) va (2.2.7) sé xac dinh duge gian do pha A — U.

2.2.2 Két qua va thao luan

& =b4 ~_ Dién moi Anderson =08 :  Dién mdi Anderson
20 ; g =2 - y
1.5k H
¢ Kim loai
2
1.0F
05}
" Difnméi Mott .-~ Dién mdi Mott
0.0 N . " .
25
8 =12 6 =186
20k -
15+ :
4 Kimloai |, Kim loai
1.0+
05 .
I Pién moi Mott Pl ' }]len mbi \Iatt
0.0 i " "
00 05 1.0 15 0.0 0.5 10 15

u u

Hinh 2.2.1: Gidn do pha cho mo hinh AFK cho cac gia tri khac nhau ctia mat trat tir Coulomb.
Duong nét lien mau dé (nét ditt mau xanh) xac dinh tit trung binh nhan (trung binh cong) so sanh
v6i truong hop § = 0 (dudng nét dit mau xam). Dudng cham cham thang ding U = §/2 chia mién
ciia U thanh hai mién gom mién U < §/2 (mién bén tay trai, khong xét) va mién U > $. W la don
vi ning lugng.

Dau tién ching toi khéo sat cho truong hgp khong c6 mat trat tu clia tuong tac Coulomb (§ = 0),

gian dd pha U — A cho mo hinh AFK tai lap day mot nita véi phan bé Gauss cho tap dugce thé hien
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trén hién trén hinh (2.2.1) (duong nét dit mau xdm) ciing nhu trong hinh (2.2.2) (goc trén bén trai).
Nhu trong trudng hgp phan bé déu cho tap trong [0], ching to6i tim thiy ring pha kim loai xuat
hién & mién gia tri nhé ctia U va A, dién moi Mott x4c dinh ¢ mién U 16n va dién moi Anderson &
mién A 16n. Két qua chinh dugc chi ra trong hinh (2.2.1) 1a sy thu hep ctia mién kim loai vA mién
dién moi Mott khi do mat trat ty Coulomb tang lén. Ching t6i thu duge cac két qua trong hinh
(2.2.1) tryc tiép tir cac phuong trinh (2.2.6) - (2.2.7), cac két qué nay la trung khép véi cac két qua
tinh s6 thu duge tir cac phuong trinh ty hgp DMFT. Trong hinh (2.2.2) chiing toi so sanh két qua

. v
a=0 Dién méi Anderson 5=08 | Dién méi Anderson

Kim loai

C]
L

05}

=" Dién méi Mott
00 :

25

8=1.06 +Dién méi Anderson

20f

Kim loai —?-

Pocts
a¥ L B

'_,' Pién mdi Mott ) . _ffén méi Mott
0.0 05 10 15 00 05 1.0 15

u

u

Hinh 2.2.2: Gidn do pha cho AFK vé6i phan bd Gauss cho tap va phan b6 déu cho tuong tac
Coulomb (két qua ctia ching toi, dudng mau dé noi cac hinh vuong) so sanh véi két qua thu duge
ctia AFK vé6i phan b6 déu cho ca tap va tuong tac Coulomb & Ref.[16] (dudng mau xanh ndi cac
hinh tron).

clia ching toi va két qué thu duge trong [16], tai d6 AFK duge khéo sat véi phan bd déu cho tap
P(g;) = 0(A/2 — |&;]) /A va phan bd déu cho tuong téac Coulomb P(U;) = 6(6/2 — |U; + U|). Dé ¢6
thé so sanh gitta phan bd déu va phan bd Gauss, chiing t6i chon phuong sai ctia chiing 1a nhu nhau.
Khong c6 nhiéu syt khac nhau gitta hai gidn do pha khi § = 0: déi véi ca hai ham phan bd ching toi
tim thay mot pha kim loai 6 mién cd mat trat tir va tuong tdc nhoé va trung binh. Hinh dang ctia
mién kim loai & ¢4 hai ham phan bd 13 tuong ty nhau. Tuy nhién, cac gia tri t6i han khac nhau &
mic dinh lugng. Ching t6i thay réng tai mién U nho, cac gia tri t6i han cho do mat trat tu cta

phan bd Gauss 16n hon so v6i phan bd deéu.
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2.3 Két luan

Nhu vay, ching t6i da khao sat sy dnh huéng clia phan b6 Gauss ctia bién méat trat ty lén gidn
do pha trang thai co ban cho hai mo hinh AH va AFK tai 1ap day mot nita bing phuong phap
TMT-DMFT sit dung phuong phap EOM cho tap. Déi v6i mo hinh AH va AFK mot cach tong thé
gidn do pha thu dugc tai 1ap day mot nita chi ra rang mot cach dinh tinh gian do pha khong phu
thuoc vao cach chon ham phan bé clia bién mat trat ty. D6i véi mo hinh AFK, ching to6i chi ra

rang mién kim loai va dién moi Mott thu hep khi do 16n mat trat ty ctia tuong tac Coulomb tang.
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Chuong 3

M6 hinh AH mat can bang khéi luong
va mo hinh AH c6 tuong tac phu thudc

vao nut

Trong chuong nay, ching toi khao sat mo hinh AH v6i mot thong s6 bd sung & hai trusng hop: (1)
Mo6 hinh AH v6i mét can bang khoi lugng; (2) Mo hinh AH c6 tuong tac phu thuoc vao nit, cu thé,

thé tuong tac 14 bién ngau nhién hoac thé tuong tac xen ké trén mang.

3.1 M5 hinh AH mat can bang khéi lugng

3.1.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh AH duge gidi bang DMFT [12], [2]. M6 hinh Anderson Hubbard mot tap

v6i nang lugng phu thudc nat €; ¢6 dang

Hipyp = Z(& — ta)Nig + Unipng

o

+ Z&“JWCLUC]M + Z (Vkac};gaig + Vk*aazacch) , (3.1.1)
ko ko

Sau do6 chiing t6i sit dung phuong phap phuong trinh chuyén dong cho moé hinh Anderson mot tap

(3.1.1) thu dugc phuong trinh tuong tu nhu phuong trinh (2.1.4)

1—<n; > /2
w—ei +U/2=ns(w) +Uns(w)[w — & = U/2 — ng(w) — 215 (w)] !
n <n; > /2
w—e; —U/2=n,(w) = Ung(w)[w — & = +U/2 — 1y (w) — 215 (w)] 7’

Go(w,g;) = (3.1.2)
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Vi 1y (w) = 2G4 (w). Phuong trinh (3.1.2) ¢6 thé thu lai duge két qua cho AFK trong [6] khi 7 = 0
va truong hop AH can bing khéi lugng r» = 1 (t = t}) trong [1]. O gi6i han khong mét trat tu

g; = 0, phuong trinh 3.1.2 quy vé phuong trinh HM can bang khéi lugng trong [18] va [20].

Cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT gitta bién clia dién moi va kim loai tuong ty nhu chuong 2.
D6 1a he hai phuong trinh tuyén tinh cho pr v& pjo, o ki hieu a(g) tng véi gia tri trung binh cong

(nhan). Cap phuong trinh tuyén tinh héa cho gié tri trung binh cong nhu sau
[1,(U,A) = 1][r* I (UA — 1)] — [UL(U,A)r]* = 0 (3.1.3)

v6i tro = 1 la don vi nang luong tic ¢}, = 7.

A/2 i —|—U2/4+(1—n)U5
1(U,A) / A 3.1.4
NN “UR/AP (3.14)
A2 U/2+ (1 —ny)e
2(U, A) / Yo 3.1.5
"R, E e (3.1.5)

Chu ¥ ring trong hai gi6i han » = 0 va r = 1 phuong trinh (3.1.3) 1an lugt tré thanh phuong trinh
(15) trong Ref.[0] va phuong trinh (11) trong Ref.[1].

Cap phuong trinh cho pyy(0) va py 4y thu duge he (xem phu luc A5)

A/2 2+ U2 /A+ (1 —ny)Ue] prg(0) UL [U/24 (1 —ni)e] piy(0) | ]

%@:“pA/M2< = U N )@
(3.1.6)

A2 (UBU/2+ (1 —ni)e] prg(0) £ [2+U?/4+ (1 - ni)Ue pig(0) | |
p1g(0) = exp A /A/2 ( €2 — U2/4]2 + [£2 — U2/4]2 ) ds_ :
(3.1.7)

3.1.2 Két qua va thao luan

Két qua chinh trong khéo sat nay 13 gidn do pha trang thai co ban khong tit tinh ctia mo hinh AH c6
mat can bang khéi lugng tai lap day mot nita (3.1.1) cho r = 0.1,0.5,1.0. D6i v6i 0 < r < 1 trén gidn
do pha cho ta bon pha: (1) Pha dién moi Anderson duge xac dinh tit diéu kién p4(0) = 0, peq(0) > 0.
Trong hé khong tuong tac (U = 0) gia tri t6i han clia do mat trat tw A4 (U = 0) = 2e & tat ca gia

tri ctia r. Tuong tir nhu trudng hgp ciia can bang khéi luong, khi A 16n hé huéng t6i pha dinh xti
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16 T T T

DPién moi Anderson

12

Doy

Hinh 3.1.1: Gidn do pha trang thai co ban khong tit tinh cho mo6 hinh AH tai lap day mot nia
v6i mat can bang khdi lugng cho r = 0.1, 0.5 so sdnh vdi két qua thu duge ¢ truong hop can bang
khéi Iugng r = 1.0. Dudng nét lien véi hinh vuong (tron) duge xac dinh tit gia tri trung binh nhan
(cong) cho r = 0.1. Dudng nét dit véi hinh vuong (nét dat véi hinh tron) duge xac dinh tir gia tri
trung binh nhan (cong) cho r = 0.5. Cac dudng cham cham véi hinh vuong (tron) xac dinh tu gia
tri trung binh nhan (cong) cho trudng hgp can bang r = 1.0. Pha dinh x1t chon loc spin 1a duong
tai U = 0,A,) <A <A

Anderson. Ngoai ra, mién dinh xit Anderson dugc mé rong khi tang sy mat can bang khoi lugng (r
gidm) béi vi khi ¢4 ¢d dinh, sy khéac biét cang lén (r gidm) tic 1a ¢| cang nhd, sy dinh xt cang dé
x4y ra trong hé. (2) Pha dien moi Mott duge xac dinh béi p,q(0) = 0. Giéng nhu & truong hgp can
bing, pha dién moi Mott 6n dinh khi U tang. Hon nita, mién nay mé rong khi méat can bang khéi
lugng tang (r gidm) véi cing mot 1§ do nhu trong mién dién moi Anderson. (3) Pha kim loai dugc
xac dinh béi prg(0) > 0 va duge tim thay ¢ mien U va A nhé. Hinh déng cia gidn d6 pha la tuong
tu nhu trong truong hgp can bang khéi lugng, tuy nhién mién nay gidm khi syt mat can bang tang
len (r gidm) béi vi hai mién dién moi duge mé rong dong thaoi. (4) 1a pha dinh xt chon loc spin, &
d6 cac dién tit ¢6 spin huéng xudng bi dinh xi héa (p4(0) = 0) trong khi d6 dién ti c6 spin huéng
len van con linh dong (p44(0) > 0). Pha nay c6 nguon gbc tit sy mat can bang khoi lugng trong he
nay va dién ra tai U = 0 va 2er = A, (U =0) < A < Ay (U = 0) = 2e. Cha y rang khi khong ¢6
tuwong tac (U = 0) hai loai spin 1 doc lap, va pha chon loc spin c6 thé duge tim thay, nhung ngay
khi ¢6 tuong tac Coulomb (U # 0) thi hai loai spin trd nén két caip, két qua 1a py4(0) va py4(0) la

dong thoi triét tieu va pha dinh x1t chon loc spin khong con ton tai nita.
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3.2 Mo hinh AH c6 tuong tac phu thudc vao nut

3.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh AH nhu sau

= —t <Z§;U a;,0jo +h.c.) + Z — fo)Nio + UZ {nﬁnw ; (nir +1nig) |, (3.2.1)
v6i g; 1a bién ngdu nhién phan b6 theo ham phan b6 déu véi A 1a do mat trat tir. Trong nghién ctu
nay chiing t6i khao sat hai trudng hop ctia thé tuong tac Coulomb U;:

(i) U; 1a bién ngau nhién va tuan theo ham phan b6 déu trong khodng [U — §/2; U +6/2], U la do
16n tuong tac trung binh trén niut, § 14 do 16n mat trat ty Coulomb. 0O day chi xem xét tuong tac
day U; > 0, tiic 1a U > 6/2.

(i) U; xen ké trong khong gian mang 1ong nhau, tic 1a U; = U, v6i s = A, B.

Trong khuon kho DMFT [12] - [2], Hamiltonian (3.2.1) dugce anh xa vao md hinh Anderson mot tap
nhu sau
1
Hipp = Z(Ei — w)nie + U; [nnnu —3 (nir + nu)} + Z EKCh Cho (3.2.2)
o k,o

+ Z (chkaaw +Vial ckg) .
ko

Déi v6i mo hinh nay, ching toi xem xét & gi6i han khong tit tinh tai l4p day mot nita, tic la
(nit) = (n;) = (n;) /2 va pu = 0. St dung phuong trinh chuyén dong ngat chudi dén bac hai, ham

Green cua tap dugce tinh bang phuong trinh sau

1—<n; > /2
o\W,&¢) = 2.
Colwr&) w—e;+U;/2 —ni(w) + Umni(w)w — & — U;/2 — 3n;(w)] 1 (32.3)

w =& = Uif2 = ng(w) — Uing (w)lw — & = +U/2 = 1o (w) — 295 (w)] =

v6i n;(w) 1a ham lai hoa, mo ta sy két cip clia dieén tit 6 nat ¢ v6i dien ti khac trong he. o) day
U; = Us,m; = ns néu i thuoc mang con s trong truong hgp tuong tac xen ké, trong khi 7; khong
phu thuoc vao nit i cho truong hgp tuong tac ngdu nhién. Trong truong hop khong c6 mat trat

tu e; = 0, U; = U, phuong trinh (3.2.3) tré vé phuong trinh gan ding Hubbard IIT cho mo hinh
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Hubbard tai 1ap day mot nia [7].

Cho mdi niang lugng ionic &; va tuong tac Coulomb U;, LDOS dude xac dinh bdi
1
p(w,ei,Ui) = —;C\\SG(&',U“UJ). (3.2.4)

(i) Tuong tac ngau nhién trén nit

Gi4 tri trung binh cong va trung binh nhan ciia LDOS dudgc xac dinh 1an lugt

Parith (W /dU /deP e))P(U;) p(w, €4, Uy), (3.2.5)
Pgeom (W) = exp {/ dU; /daP g;)P(U;) In p(w,g;, U;)|. (3.2.6)
Tiép theo ching t6i dan ra cidc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT. Cac phuong trinh tuyén tinh

hoa DMFT véi gia tri trung binh cong va trung binh nhan, v6i dinh nghia dudng bién gitta pha kim

loai va dién moi, thu dugec nhu sau

16A(5 /dU /dsY e, U;), (3.2.7)

1 —exp [Aé/dU /dalnY e,U;) ] (3.2.8)

€2 + 3U2 /4 + 2eU; (1 — (ny))
7 = U2/
(ii) Twong tac xen ké gita cac nut

VGiY(€, UZ) =

Gia tri trung binh cong va trung binh nhan ctia LDOS cho mang con s lan lugt

Ps,arith(W) = /dEP(si)p(w,ai,Us), (3.2.9)

Ps,geom (W) = €xp [/ deP(g;) In p(w,e;, Us) |- (3.2.10)

Ham Green cho mang con s thu dugc tit bién déi Hilbert. Bing mot thuat toan tuong tir nhu khi
thu duge phuong trinh tuyén tinh héa DMFT cho tuong tac ngau nhién & trén, ta nhan dugc
W2

1=~ e geon (Ua, Up, A (3.2.11)

1 .
VOl Igeom(Ua,Up, A) = IA /dsi In [Ya(g;)YB(gi)], 1a phuong trinh tuyén tinh héa DMFT véi gia
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tri trung binh nhéan, va

W2
1= Tﬁ-[arith(UAa UBv A)’ (3212)

VOi Iorien(Ua,Up, A) = % U de;Ya(e;) [ deYB(si)] 1/2 , 1a phuong trinh tuyén tinh héa DMFT véi
€2 +3U2/4 + 26;Us(1 — (n;))

gia tri trung binh cong, Ys(g;) = [63 — U2/

3.2.2 Két qua va thao luan

Céc pha trong gian do pha duge dinh nghia nhu sau: (1) paritn(0) # 0 VA pgeom(0) # 0 tuong
ting voi pha kim loai, (2) paritn(0) = 0, pgeom(0) = 0 VA [ pgeom (w)dw # 0 chi ra pha dien moi
Mott, (3) [ pgeom(w)dw = 0 xac dinh pha dinh xi& Anderson, (4) parith(0) # 0, pgeom(0) = 0 va

[ pgeom(w)dw # 0 tuong tng v6i trang thai dinh xt trong khe Mott. (i) Twong tdc ngau nhién trén

Hinh 3.2.1: Gian do6 pha cho mo hinh AH v6i do mét trat tuw Coulomb (nét lién) so sdnh véi truong
hop 6 = 0 (nét dit). M, AL, MI va LS ki hi¢u lan lugt cho pha kim loai, dinh xt¢ Anderson, dién
mo6i Mott va dinh x1t trong khe Mott. Don vi nang lugng W = 1.

nit. Trén hinh (3.2.1) mo t& gidn d6 pha khong tit tinh trang théi co ban ctia mo hinh AH cho mot
vai gia tri ctia mat trat ty Coulomb. Hé c6 thé ¢ pha kim loai, dien moi Mott, dinh xit trong khe
Mott hoac 1a pha dinh xt¢ Anderson. Két qua cho thay pha kim loai va dién moi Mott chi dugc
két ndi v6i nhau khi 6 = 0. Khi c6 méat trat tu Coulomb § # 0, nhin vio gian do ta cé thé thay

mién kim loai v& mién dién moi Mott tach nhau bédi trang thai dinh xit trong khe Mott. Cac trang
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thai lan truyén (pha kim loai) va trang thai thyc sy ¢6 khe khong tryc tiép tiép xic véi nhau vi ¢6
mién trang thai dinh xit ¢ gitta. Néu nhu do mat trat ty Coulomb tang, mién kim loai v mién dién
moi Mott thu hep lai, trong khi d6 mién dinh xi& Anderson mé rong. Khi do mat trat ty Coulomb
dat gia tri cyc dai, 6 = 2U, mién dién moi Mott bién bat, hé chi con c¢6 thé & pha kim loai, dién
moi Anderson hozc dinh xit trong khe Mott. Khi § = 2U, do 16n tuong tac U; nhan gia tri tit 0 dén
2U; do dé, khi ta lay trung binh cong LDOS, sé luén c6 mot phan bo cho cac dién ti khong tuong
tac (U; = 0) ngan can sy hinh thanh pha dién mo6i Mott. C4 mat trat ty Anderson va méat trat tu
Coulomb déu dan t6i mot pha dinh xit Anderson v ngan chan sy hinh thanh pha kim loai ciing
nhu pha dién mo6i Mott. Nhung chi ¢6 mat trat ty Coulomb méi ngan chin syt hinh thanh ctia dién
moi Mott mot cach hoan toan. Ngoai viéc thu hep hai mién kim loai va dién mo6i Mott, mat trat tu
Coulomb con dan t6i mot mién mdi, § dé6 hé § trang thai dinh xit cuc bo.

(ii) Tuwong tdc zen ké gitta cdc nut. Dé trinh bay két qua trong truong hgp c6 thé Coulomb xen ké,

ching t6i diat Ug = U va r = Ug /U4 st dung tham s6 r thda méan: 0 < r < 1. Gian do pha trang

4 T T

Hinh 3.2.2: Gian do pha cho mo6 hinh AH tai 1ap day mot nita c6 thé tuong tac xen ké nit mang
khi r = 0.5,0.8 so sanh v6i » = 1.0. M, AI va MI ki hiéu lan lugt cho cac pha kim loai, dién moi
Anderson va dién moi Mott.

thai co ban khong tit tinh 13 két qua chinh ciia truong hop thé Coulomb xen ké dugce thé hien trén
hinh (3.2.2) cho r = 0.5,0.8 v& 1.0. Trong gidn do pha nay chtng toi khong phan biét gitta pha dién
moi Mott va dinh x@ trong khe Mott, ma & day ching t6i don gidn goi chiing la pha dién moi Mott
mat trat tir. Két qua cho giéi han r = 1.0 14 hoan toan phit hdp véi cac két qua thu dude bing
TMT-DMFT trong [13], [1]-[19] va tit DMFT théng ke [11]. C6 ba pha khac nhau (kim loai, MI,
Al) duge tim thay & gidi han 0 < 7 < 1, nhung cdc mién nay da thay ddi: mién kim loai bi thu hep

lai, mién Al dugc mé rong khi r gidm.
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3.3 Két luan

Trong chuong 3, (1) M6 hinh AH mat can bang khéi lugng; (2) Mo hinh AH c¢6 tuong tac phu thuoc
vao nit bang phuong phap TMT-DMFT sit dung EOM lam gan ding giai bai toan tap. D6i v6i bai
toan thit nhat, ngoai ba pha da xuat hién nhu trong truong hop can bang khéi lugng, gidn do pha
cho m6 hinh AH mét can bang khdi lugng con chita thém pha dinh xit chon loc spin. Déi véi truong
hop 0 < 7 < 1, ¢4 hai mién dién moi Anderson va Mott déu dude mé rong, dong thdi mién kim loai
thu hep khi mat can bang khéi lugng tang lén (r gidm). D6i v6i bai toan thit hai, mo hinh AH c6
tuong tac phu thuoc vao nit, ching toi cling tim thay rang, khi do 16n mat trat tu tang, mién kim

loai va mién dién maéi MI bi co lai.

KET LUAN CHUNG

Trong luan an nay, ching toi kho sat sy anh hudng clia mat trat tu va tuong quan trong hai mo
hinh AH v&d AFK thong qua bén bai toan & Chuong 2 va Chuong 3: (1)-(2) Khéo sat &nh huéng
ctia phan bd Gauss lén gian do pha ctia hai mo hinh AH va AFK. Két qua cho thay gidn do pha
thu dugc cho mo hinh AH va AFK tai lap day mot nita chi ra rang mot cach dinh tinh gidn do
pha khong phu thuoc vao cach chon ham phan bo cho bién mat trat ty. (3) Khao sat anh hudng
clia mat can bang khoi lugng (dac trung béi dai lugng r = ¢ /t4) dén gidn d6 pha cho mo hinh AH.
Ngoai ba pha da xuat hién trong trudng hop can bang khdi lwgng, gidn do pha cho mé hinh AH
méat can bang khéi lugng con chita thém pha dinh xit chon loc spin. Déi véi truong hop 0 < r < 1
chiing to6i thiy ring ngoai trit trusng hgp khong tuong tac, chuyén pha xay ra dong thoi cho hai
loai spin, ca hai mién dién moi Anderson va Mott déu duge md rong, dong thai mién kim loai thu
hep khi mat can bang khéi lugng téng len (r gidm). (4) Sy 4nh hudng clia tuong tac phu thude
vao nit cho mo hinh AH. Hai loai tuong tdc phu thuoc don gidn nhat dude xem xét 14 méat trat tuy
tuong tac va tuong téc xen ké (hai mang con A,B c¢6 U # Up) trong khong gian mang tinh thé.
Trong trudng hgp tuong tac 1a bién ngiu nhién phan bé theo ham phan b déu, ching toi da chi ra
rang hiéu tng chinh ctia mat trat tu Coulomb la dan hé chuyén tit pha kim loai sang mot pha dinh
x1t Anderson ngay ca khi khong ¢6 mat trat ty Anderson (mét trat tu cau tric). D6i véi truong hop
tuong tac Coulomb xen ké (r = Up/Uj,), c6 ba pha khac nhau (kim loai, dién moi Mott, dién moi
Anderson) dugce tim thiy & gidi han 0 < r < 1, nhung cdc mién nay da thay déi: mién kim loai bi

thu hep lai, mién dién moi Anderson va dién moi Mott dude mé rong khi r gidm.
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