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MỞ ĐẦU

Lí do chọn đề tài

Hệ các fermion tương quan và mất trật tự là một trong những chủ đề nghiên cứu tiên phong trong

vật lý các chất cô đặc trong nhiều thập kỷ qua. Tương tác Coulomb trên nút và mất trật tự là hai

nguyên nhân chính dẫn tới chuyển pha kim loại – điện môi. Chuyển pha kim loại – điện môi gây

ra bởi tương quan điện tử gọi là chuyển pha Mott – Hubbard, trong khi đó mất trật tự gây nên

định xứ Anderson. Sự tương hỗ giữa mất trật tự và tương tác dẫn tới nhiều hiệu ứng tinh tế và

đặt ra những thách thức cơ bản cho cả lý thuyết lẫn thực nghiệm, không chỉ trong vật lý chất cô

đặc mà cả trong lĩnh vực các nguyên tử lạnh trên mạng quang học, nơi mà các thông số của hệ

được dễ dàng kiểm soát và thay đổi. Do vậy, việc nghiên cứu lý thuyết các tính chất điện tử của

các vật liệu mất trật tự với tương tác Coulomb khác nhau ở hai loại nút xen kẽ là quan trọng và

cần thiết. Về mặt lý thuyết, có hai mô hình chủ yếu mô tả đồng thời hai hiệu ứng kể trên là mô

hình Anderson-Hubbard (AH) và mô hình Anderson-Falicov-Kimball (AFK). Khi nghiên cứu với

hệ có mất trật tự thì giá trị điển hình của biến ngẫu nhiên đóng vai trò quan trọng cho chuyển

pha Anderson. Dobrosavljvec và các cộng sự đã phát triển lý thuyết môi trường điển hình (Typical

Medium Theory: TMT) để nghiên cứu các hệ không trật tự, trong đó mật độ trạng thái điển hình

(TDOS) được xấp xỉ bằng cách lấy theo trung bình nhân các cấu hình không trật tự, thay cho mật

độ trạng thái lấy theo trung bình cộng. Ngoài lý thuyết môi trường điển hình được áp dụng chủ yếu

cho hệ mất trật tự mạnh, có một lý thuyết khác sử dụng hàm phân bố xác suất toàn phần của mật

độ xác suất định xứ làm thông số trật tự của chuyển pha Anderson trong khuôn khổ của DMFT.

Lý thuyết này được gọi là lý thuyết trường trung bình động thống kê (statistical DMFT). Giản đồ

pha từ ở trạng thái cơ bản của AH tại lấp đầy một nửa nhận được từ công trình của Byczuk và

cộng sự cho thấy sự cạnh tranh giữa tương tác và mất trật tự dẫn tới các miền kim lại thuận từ và

phản sắt từ được tìm thấy khi tương tác yếu. Trái với sự phong phú về các kết quả lý thuyết ở trên,

các thực nghiệm gặp nhiều khó khăn hơn, bởi vì rất khó để thiết kế và tạo ra một hệ có độ mất

trật tự ∆ cùng bậc với U trong cấu trúc điện tử của nó. Năm 2005, nhóm thực nghiệm ở Hàn Quốc

đã nghiên cứu chuyển pha ở hệ có mất trật tự và tương quan trên vật liệu SrTi1−xRuxO3, kết quả

nhóm đã tìm ra hàng loạt pha khác nhau tùy thuộc vào nồng độ pha tạp. Những khó khăn khi tiến

hành nghiên cứu các hiệu ứng của mất trật tự và tương quan điện tử trên vật liệu thực tế có thể

được khắc phục nhờ sự phát triển của các thí nghiệm với các nguyên tử siêu lạnh trên mạng quang
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học. Khí siêu lạnh là các hệ nguyên tử (hoặc phân tử) loãng được làm lạnh đến nhiệt độ rất thấp

(vài nK), và được bẫy nhờ các tổ hợp thích hợp của các tia sáng. Những hệ thống này rất linh hoạt

và dễ kiểm soát, và đã chứng tỏ là công cụ rất hứa hẹn cho việc nghiên cứu những hệ mất trật tự

và tương tác.

Từ kết quả nghiên cứu thực nghiệm vật liệu của nhóm các nhà vật lý Hàn Quốc, cũng như khả

năng tạo ra mạng quang học kèm theo mất trật tự, việc nghiên cứu lý thuyết các tính chất điện tử

của các vật liệu mất trật tự với tương tác Coulomb phụ thuộc vào nút là quan trọng và cần thiết.

Phương pháp nghiên cứu

Để mô tả chuyển pha kim loại điện môi trong các mô hình nói trên chúng tôi sử dụng lý thuyết

trường trung bình động (DMFT) cụ thể sử dụng phương pháp phương trình chuyển động (EOM)

giải cho bài toán tạp, kết hợp với lý thuyết môi trường điển hình (TMT).

Nội dung nghiên cứu

1) Khảo sát sự ảnh hưởng của phân bố Gauss của mất trật tự lên giản đồ pha cho mô hình AH và

AFK. 2) Nghiên cứu giản đồ pha của mô hình AH mất cân bằng khối lượng tại lấp đầy một nửa và

mô hình AH có thế tương tác phụ thuộc vào nút.

Bố cục của luận án

Bố cục của luận án bao gồm phần mở đầu và ba chương chính: Chương 1: Điện môi Mott, điện môi

Anderson; Lý thuyết môi trường điển hình (TMT) và lý thuyết trường trung bình động DMFT;

Mạng quang học. Chương 2: Nghiên cứu chuyển pha MIT trong hệ AFK và AH có mất trật tự phân

bố theo hàm phân bố Gauss. Chương 3: Nghiên cứu giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một

nửa có mất cân bằng khối lượng và giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa có tương tác

phụ thuộc vào nút.
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Chương 1

Điện môi Mott và điện môi Anderson,

lý thuyết môi trường điển hình và mạng

quan học

1.1 Điện môi Mott và điện môi Anderson

1.1.1 Điện môi Mott

Để phân biệt chất rắn thành kim loại, điện môi và bán dẫn tại nhiệt độ không độ tuyệt đối, người

ta dựa vào lý thuyết vùng năng lượng. Đối với kim loại, vùng dẫn (vùng trên cùng) bị lấp đầy một

phần, trong khi đó, đối với điện môi, vùng dẫn và vùng hóa trị có một khe cấm cỡ 3 eV - 6 eV.

Trong trường hợp giữa vùng dẫn và vùng hóa trị có một khe hẹp (cỡ 1 eV), ta gọi chất đó là bán

dẫn, nó trở thành một chất dẫn yếu khi có sự kích thích nhiệt điện tử. Mặc dù bức tranh vùng

năng lượng đã rất thành công trong việc phân loại các chất rắn, tuy nhiên với rất nhiều oxit kim

loại chuyển tiếp có vùng d lấp đầy một phần đã biểu hiện như một chất dẫn điện kém và phần lớn

là chất cách điện (ví dụ như NiO, CO2, V2O3). Đối với các vật liệu như NiO, tương quan giữa điện

tử - điện tử đóng vai trò quan trọng: lực đẩy Coulomb giữa các điện tử có thể là nguồn gốc dẫn tới

biểu hiện của chúng là điện môi. Mott là người đầu tiên xây dựng các gần đúng quan trọng để từ sự

tương quan mạnh của các điện tử có thể dẫn tới một trạng thái điện môi. Trạng thái điện môi này

được gọi là điện môi Mott. Mott xét một mạng tinh thể gồm một quỹ đạo điện tử trên mỗi nút

mạng. Khi không có tương quan điện tử, một vùng đơn được hình thành do sự xen phủ của các quỹ

đạo nguyên tử trong hệ, vùng sẽ lấp đầy khi hai điện tử có spin trái ngược nhau trên mỗi nút. Tuy

nhiên, với hai điện tử có spin trái ngược nhau sẽ có lực đẩy Coulomb, khi đó Mott lập luận rằng

vùng sẽ chia làm hai: mức thấp hơn được hình thành từ một điện tử chiếm một nút trống, vùng cao

hơn được hình thành khi một điện tử chiếm lấy vị trí đã có sẵn một điện tử. Với mỗi điện tử trên
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mỗi nút thì vùng dưới lấp đầy, hệ là điện môi.

Một mô hình lý thuyết đầu tiên được đề xuất để giải thích cho chuyển pha giữa kim loại và điện

môi Mott là mô Hình Hubbard [7]. Mô hình được viết dưới dạng lượng tử hóa lần thứ hai

H = −t
∑
<ij>

(
c†iσcjσ +H.c.

)
+ U

∑
i

(
ni↑ −

1

2

)(
ni↓ −

1

2

)
− µN, (1.1.1)

với c†iσ (ciσ) lần lượt là các toán tử sinh (hủy) điện tử ở vùng đơn tại nút i, spin σ. Sự cạnh tranh

giữa U và t sẽ quyết định hệ ở pha điện môi hay pha kim loại.

1.1.2 Điện môi Anderson

Mất trật tự tồn tại rất phổ biến trong tinh thể vật rắn. Tuy nhiên, trong thực tế mạng tinh thể

không bao giờ hoàn hảo, sẽ có những lỗi, khiếm khuyết, thừa hoặc trống nguyên tử và dẫn tới phá

vỡ tính chất bất biến tịnh tiến. Năm 1958, Anderson [3] đã đưa ra một cái nhìn mới về mất trật

tự, theo đó chỉ cần một lượng nhỏ mất trật tự có thể ảnh hưởng một cách định tính và đáng kể

đến tính chất vật lý của hệ. Chuyển pha kim loại - điện môi gây ra bởi mất trật tự gọi là chuyển

pha Anderson, điện môi đó gọi là điện môi Anderson (hoặc định xứ Anderson). Ở số chiều d = 1, 2,

bằng phương pháp ma trận chuyển và gần đúng nhóm tái chuẩn hóa (RG) nhóm Abrahams [4] đã

chỉ ra rằng ở nhiệt độ không độ tuyệt đối, với độ mất trật tự bất kỳ, hệ ở pha định xứ Anderson,

không có sự chuyển pha và bắt đầu có sự chuyển pha ở số chiều d = 3.

Vấn đề này có thể được hiểu trong khuôn khổ của một lý thuyết truyền dẫn lượng tử. Tuy nhiên

các đặc điểm định tính chính của nó, giữa định xứ yếu và mạnh có thể thu được thông qua bức

tranh tán xạ nhiều lần, nó cung cấp một cái nhìn trực quan để đánh giá ảnh hưởng của mất trật tự.

Sóng đến được giả định lan truyền tự do trong không gian và chịu sự tán xạ đàn hồi từ mỗi tạp

chất. Sau đó, tất cả các sóng được tán xạ nhiều lần có thể giao thoa và mật độ hàm sóng là kết

quả của quá trình giao thoa phức tạp. Kết quả là giao thoa lượng tử làm tăng xác suất trở về vị

trí ban đầu (đóng góp của các quỹ đạo vòng), mặc dù chuyển động vẫn là khuếch tán nhưng hằng

số khuếch tán và độ dẫn điện giảm. Khi không có mất trật tự, hàm sóng của điện tử trong mạng

tinh thể tuần hoàn chính là hàm sóng Bloch. Nhưng khi có mất trật tự, thay vì coi các điện tử như

các sóng lan truyền với thời gian sống ngắn, chúng có thể xem như sóng hạn chế trong không gian

có thời gian sống dài. Hàm sóng ψ(r) của điện tử như hàm mũ định xứ xung quanh điểm r0 một

khoảng cách ξ (gọi là độ dài định xứ).
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1.2 Lý thuyết môi trường điển hình

1.2.1 Lý thuyết trường trung bình động (DMFT)

Lý thuyết trường trung bình động được xây dựng để tiếp cận các vấn đề liên quan đến hệ tương

quan mạnh, dựa trên ý tưởng chủ yếu là thay thế một mạng bằng một bài toán một nút lượng tử

nhúng vào một môi trường hiệu dụng được xác định tự hợp. Mục đích chính của lý thuyết trường

trung bình động là thay vì giải quyết với bài toán mạng với nhiều bậc tự do, chúng ta xét một nút

lượng tử nhúng trong một bể các điện tử chứa tất cả các bậc tự do còn lại. Khi đó bài toán sẽ được

đưa về bài toán Anderson một tạp hiệu dụng, các bậc tự do của bể điện tử được lấy gần đúng bằng

một hàm lai và phải xác định một cách tự hợp. Hàm tác động DMFT có thể được biểu diễn thông

qua trường trung bình "Weiss" G(τ1 − τ2) như sau

Sloc = −
β∫

0

dτ1

β∫
0

dτ2
∑
σ

∑
j,k ̸=0

c∗σ(τ1)G−1
σ (τ1 − τ2)c0σ(τ2)

+U

∫ β

0
dτc∗↑(τ)c↑(τ)c

∗
0↓(τ)c0↓(τ). (1.2.1)

Ta có mối quan hệ giữa hàm Green G(0)
ijσ(τ − τ ′) với nút i = 0 được đưa ra và hàm Green của toàn

mạng

G
(0)
ijσ = Gijσ −Gi0σG

−1
00σG0jσ, (1.2.2)

công thức dùng cho một mạng tổng quát. Để thuận tiện, mối quan hệ giữa các hàm Green địa

phương G00σ ≡ Gσ và trường trung bình "Weiss" G−1 được thể hiện qua phương trình Dyson

G−1
σ (iωn) = G−1

σ (iωn)− Σσ(iωn) = iωn + µ−∆σ(iωn)− Σσ(iωn).

Khi d→ ∞ ta có Σσ(k, ω) ≡ Σσ(ω), hàm Green mạng trong không gian k, Gkσ(iωn) được cho bởi

Gkσ(iωn) =
1

iωn − εk + µ− Σσ(iωn)
. (1.2.3)
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Thực hiện biến đổi Hilbert ta thu được hàm Green địa phương

Gσ(iωn) =
∑
kσ

Gkσ(iωn) =

∞∫
−∞

dε
ρ0(ω)

iωn − ε+ µ− Σσ(iωn)
,

trong đó ρ0(ω) tương ứng với hàm mật độ trạng thái không tương tác. Vòng tự hợp trong DMFT

được đóng lại bằng phương trình

Gσ(iωn) = − 1

–Z

∫ ∏
σ

Dc∗0σDc0σ[cσ(iωn)c
∗
0σ(iωn)] exp[−Sloc], (1.2.4)

với –Z =
∫ ∏

Dc∗iσDciσ exp[−Sloc]. Các phương trình (1.2.1)-(1.2.4) tạo thành hệ phương trình tự

hợp cho hàm Green địa phương Gσ(iωn) và năng lượng riêng Σσ(iωn). Tuy vậy, việc giải bài toán

một tạp vẫn là một bài toán khó, không thể giải tổng quát.

1.2.2 Lý thuyết trường trung bình động (DMFT)- lý thuyết môi

trường điển hình (TMT)

DMFT có thể mở rộng bài toán tương quan điện tử với mất trật tự địa phương [8]. Xét mô hình

Anderson - Hubbard cho điện tử tạp với Hamiltonian

Ĥ = −t
∑
ij,σ

c†iσcjσ +
∑
iσ

εiniσ + U
∑
i

n̂i↑n̂i↓, (1.2.5)

năng lượng ionic εi là biến ngẫu nhiên địa phương, tuân theo một hàm phân bố P (εi), có thể là

một hàm liên tục. Nếu trong khuôn khổ của DMFT ảnh hưởng của mất trật tự có thể được xác

định thông qua giá trị trung bình của LDOS, khi không có tương tác (U = 0) phương pháp trở

thành gần đúng CPA [9]-[10], nó không mô tả được tính chất vật lý của định xứ Anderson. Để khắc

phục được điều này Dobrosavljevic [5] đã cùng các cộng sự đưa ra một biến thể của DMFT ở đó giá

trị trung bình nhân của LDOS được tính toán tự hợp như một tham số trật tự cho chuyển pha

Anderson. Lý thuyết đó gọi là lý thuyết môi trường điển hình (TMT). Giá trị điển hình của LDOS

được lấy gần đúng bằng giá trị trung bình nhân của LDOS.

Hàm mật độ trạng thái điển hình TDOS được cho bởi

ρtyp(ω) = exp

{∫
dεiP (εi) ln ρ(ω, εi)

}
, (1.2.6)
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trong đó LDOS ρ(ω, εi) = −1/πℑG(ω, εi). Hàm Green tương ứng với ρtyp(ω) được xác định bởi

biến đổi Hilbert

Gtyp =

∫ +∞

−∞
dω′ ρtyp(ω

′)

ω − ω′ . (1.2.7)

Cuối cùng, vòng lặp được khép lại bằng việc đặt hàm Green của môi trường hiệu dụng Gem bằng

với hàm Green tương ứng với tham số trật tự địa phương, nghĩa là

Gem(ω) = G0(ω − Σ(ω)) = Gtyp(ω). (1.2.8)

Ở đây, các bước được xác định bởi các phương trình (1.2.6)-(1.2.8) là không chỉ giành riêng cho bài

toán không có tương tác. Quy trình giống như vậy có thể được sử dụng trong bất kỳ lý thuyết đặc

trưng bởi một năng lượng riêng địa phương.

1.3 Các nguyên tử lạnh trên mạng quang học

1.3.1 Mạng quang học trật tự

Phương pháp để lưu trữ và bẫy các nguyên tử trung hòa hay các hạt điện tích được được dùng

trong các thí nghiệm là chìa khóa cho những tiến bộ khoa học từ phạm vi hạt cơ bản cho tới các

nguyên tử cực lạnh. Ở đây, chúng tôi tập trung vào bẫy nguyên tử trung hòa dùng lưỡng cực quang.

Muốn tạo thành mạng các nguyên tử thì người ta phải tạo ra các thế bẫy sắp xếp một cách tuần

hoàn. Điều này có thể làm được bằng cách dùng các chùm laser kết hợp chiếu ngược chiều vào nhau.

Hai chùm sóng kết hợp chiếu vào nhau sẽ tạo nên sóng dừng với các bụng sóng và nút sóng cố định

trong không gian. Khi ta đưa vào các nguyên tử siêu lạnh thì những điểm nút sóng hay bụng sóng

là những điểm giam cầm nguyên tử tuỳ theo điều chỉnh sóng là xanh hay đỏ. Nếu dùng hai cặp

chùm sóng theo hai phương vuông góc thì ta có thể tạo nên mạng hai chiều, nếu dùng ba cặp chùm

sóng thì ta có thể tạo mạng ba chiều.

1.3.2 Mạng quang học mất trật tự

Mất trật tự có thể được đưa vào hệ nguyên tử cực lạnh bằng một vài cách. Một cách hiệu quả để

tạo ra thế ngẫu nhiên là dựa trên lực lưỡng cực gây ra bởi trường điện từ của nguyên tử. Khi đưa

vào một trường điện từ E(r) chẳng hạn như laser, một nguyên tử sẽ trải qua một lưỡng cực điện là

kết quả của sự liên kết giữa điện trường và lưỡng cực điện nguyên tử cảm ứng và dẫn ra một thế
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gọi là thế lưỡng cực

V (r) =
3πc2ΓI(r)

2ω3
0∆

, (1.3.1)

trong đó I(r) là cường độ của trường, Γ là tốc độ phân rã của trạng thái kích thích. ∆ là sự chênh

lệch giữa tần số của chùm laser ωL và tần số riêng của nguyên tử ω0: nếu ∆ < 0 (laser điều chỉnh

ánh sáng đỏ), thế năng là hút, còn ∆ > 0, laser điều chính ánh sáng xanh, thế là thế đẩy.
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Chương 2

Hệ fermion tương tác với mất trật tự

có phân bố Gauss

Trong chương này, chúng tôi khảo sát ảnh hưởng của phân bố Gauss lên giản đồ pha cho hai mô

hình AH và AFK: (1) Giản đồ pha cho mô hình Anderson Hubbard tại lấp đầy một nửa với phân bố

đều và phân bố Gauss cho biến ngẫu nhiên; (2) Giản đồ pha cho mô hình Anderson-Falicov-Kimball

tại lấp đầy một nửa có phân bố Gauss cho tạp và phân bố đều cho thế tương tác Coulomb.

2.1 Mô hình Anderson Hubbard (AH)

2.1.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình Anderson - Hubbard có dạng

H = −t
∑

<ij>σ

(
a†iσajσ +H.c.

)
+
∑
i

εiniσ + U
∑
iσ

ni↑ni↓, (2.1.1)

Năng lượng tại mỗi nút εi là biến ngẫu nhiên phân bố theo một hàm phân bố P (εi). Trong phần này,

chúng tôi khảo sát cả hàm phân bố đều (PBo) và hàm phân bố Gauss (PGa) cho biến εi lần lượt như

sau PBo =
1

∆Bo
θ
(
∆Bo
2 − |εi|

)
, PGa =

√
6

π∆2
Ga

exp
(
−6ε2i /∆

2
Ga

)
với θ là hàm bậc thang, ∆ là độ lớn

mất trật tự. Để có thể so sánh hai hàm phân bố khác nhau, giá trị ∆Ga được chọn sao cho phương

sai của hàm phân bố Gauss bằng với phương sai của hàm phân bố đều tức là ∆Bo = ∆Ga = ∆.

Mô hình Anderson một tạp với mỗi giá trị năng lượng εi được nhúng trong bể điện tử không tương

tác được biểu diễn như sau

Himp =
∑
σ

(εi − µ)niσ + Uni↑ni↓ +
∑
kσ

εkc
†
kσckσ +

∑
kσ

(
Vkc

†
kσaiσ + V ∗

k a
†
iσckσ

)
, (2.1.2)
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Hàm lai hóa được xác định thông qua thành phần ma trận Vk và tham số εk

η(ω) =
∑
k

|Vk|2

ω − εk
. (2.1.3)

Với mỗi một năng lượng εi, hàm mật độ trạng thái địa phương (LDOS) sẽ được xác định như

sau ρ(ω, εi) = −ℑG(ω, εi)/π. Sau đó chũng ta có thể xác định giá trị trung bình nhân của

LDOS ρgeom = exp [⟨ln ρ(ω, εi)⟩] cũng như giá trị trung bình cộng của LDOS ρarith = ⟨ρ(ω, εi)⟩,

với ⟨O(εi)⟩ =
∫
dεiP (εi)O(εi). Hàm Green của mạng thu được từ biến đổi Hilbert Gα(ω) =∫

dω′ ρα(ω
′)

ω − ω′ , với α kí hiệu cho "arith" hoặc "geom". Ở đây, chúng tôi xét cho mạng Bethe với vô

hạn kết nối, ρ0(ε) = 4
πW

√
1− 4(ε/W )2, W là động rộng vùng, với điều kiện tự hợp tương ứng là

η(ω) =W 2G(ω)/16. Chúng tôi sử dụng phương pháp phương trình chuyển động [2], [14]. Bài toán

xét ở giới hạn thuận từ tại lấp đầy một nửa, cụ thể ⟨n↑⟩ = ⟨n↓⟩ = ⟨ni⟩ /2 và µ = U/2. Hàm Green

tạp thu được từ gần đúng phương trình chuyển động như sau

G(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + U/2− η(ω) + Uη(ω)[ω − εi − U/2− 3η(ω)]−1

+
< ni > /2

ω − εi − U/2− η(ω)− Uη(ω)[ω − εi + U/2− 3η(ω)]−1
. (2.1.4)

Gần chuyển pha, tiệm cận miền kim loại, hàm Green là hàm thuần ảo dẫn tới mối quan hệ đệ qui

G(0)(n+1) = −iπρ(n)α , ở đó bên trái là giá trị ở vòng lặp thứ (n+ 1) được xác định thông qua giá trị

thứ (n). Ở tiệm cận pha kim loại gần chuyển pha LDOS là rất nhỏ, ta thu được các phương trình

tuyến tính hóa DMFT như sau

Igeom(U,∆) = 2 + ln

[
3

(
U

2

)2

+

(
∆

2

)2
]
+

2
√
3U

∆
arctan

(
∆√
3U

)

− 2 ln

[(
U

2

)2

−
(
∆

2

)2
]
− 2U

∆
ln

∆ + U

|∆− U |
, với∆ < U. (2.1.5)

Igeom(U,∆) =− 4U

∆
ln 2U + (1 +

2U

∆
) ln

[(
∆

2
+
U

2

)2

− U2

4

]

+
U

∆
ln

∆ + 3U

∆+ U
+

πU√
3∆

+ 2− 2 ln

∣∣∣∣∣
(
U

2

)2

−
(
∆

2

)2
∣∣∣∣∣

− 2U

∆
ln

∆ + U

|∆− U |
, với∆ > U. (2.1.6)
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Và tính hóa DMFT với giá trị trung bình cộng. Ta thấy phương trình này chỉ hội tụ (vế phải nhận

giá trị khác 0) khi ∆ < U với ⟨ni⟩ = 1 và trong trường hợp này

Iarith =
1

∆

[
− 2x

x2 − a2
− 1

2a
ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣]∣∣∣∣∆/2

−∆/2

=
2(

U
2

)2 − (∆2 )2 +
2

∆U
ln

∆ + U

|∆− U |
(2.1.7)

Như vậy, các phương trình (2.1.5), (2.1.6) và (2.1.7) là các phương trình tuyến tính hóa DMFT để

xác định các giá trị tới hạn của U và ∆ tại miền giữa điện môi Anderson - kim loại và Mott - kim

loại.

2.1.2 Kết quả và thảo luận

Hình 2.1.1: Giản đồ pha tại T = 0 cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa với phân bố đều: So sánh
giữa kết quả thu được giữa TMT - DMFT với EOM và TMT - SB4 [13] (đường nét liền với điểm
hình tròn). Kết quả của chúng tôi thu được các đường nét liền (nét đứt) được xác định lần lượt từ
giá trị trung bình nhân (cộng) từ các phương trình tuyến tính hóa DMFT, các điểm vuông ứng với
kết quả thu được từ tính số các phương trình DMFT. Các tham số U , ∆ được xác định theo đơn vị
năng lượng W = 1.

Tại T = 0, giản đồ pha tương tác - mất trật tự (U - ∆) của AH với phân bố đều được đưa ra trên

hình (2.1.1). Chúng tôi so sánh kết quả thu được với kết quả từ phương pháp TMT-DMFT có

lời giải tạp bằng phương pháp boson cầm tù (TMT-SB4) [13]. Kết quả tổng thể cho thấy có hai

pha điện môi bao gồm điện môi Mott và điện môi Anderson, bao quanh một pha kim loại tương

quan. Pha kim loại tương quan xuất hiện ở miền U và ∆ nhỏ, trong khi đó ở miền U lớn xuất hiện

pha điện môi Mott và ở miền mất trật tự lớn có pha điện môi Anderson. Hơn nữa. hình dáng của
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miền kim loại tương quan là phù hợp và đường biên giữa hai loại điện môi xảy ra tại ∆ ≈ U khi

U ≥ 2. Việc xác định định xứ Anderson bằng phương pháp TMT-DMFT với phương trình chuyển

động EOM được thỏa mãn ở mức định tính. Trạng thái cơ bản của AH với phân bố Gauss được

thể hiện trên hình (2.1.2). Không có sự khác nhau nhiều với hai phân bố này như ta thấy trong

hai hình (2.1.1) và (2.1.2). Đối với hai loại phân bố, miền kim loại vẫn tồn tại ở miền giá trị nhỏ

và trung bình của tương tác Coulomb và độ mất trật tự. Hình dạng của miền kim loại cũng gần

giống nhau. Tuy nhiên, các kết quả định lượng là khác nhau. Chúng tôi thấy rằng tại một giá trị U

nhỏ, giá trị tới hạn của độ mất trật tự của phân bố Gauss là lớn hơn so với phân bố đều. Ví dụ,

∆c(U = 0) ≈ 1.66 là lớn hơn so với phân bố đều ∆c(U = 0) ≈ 1.36, điều này phù hợp so với kết quả

trong [15]. Từ hình (2.1.2) có thể thấy đường biên giữa điện môi Mott và điện môi Anderson đối với

Hình 2.1.2: Giản đồ pha tại T = 0 cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa với phân bố Gauss cho
mất trật tự, thu được từ TMT-DMFT với EOM. Đường nét liền được tính từ giá trị trung bình
nhân từ phương trình tuyến tính hóa DMFT, điểm hình tròn là kết quả từ tính số tự hợp DMFT.

phân bố Gauss là thấp hơn so với phân bố đều trên mặt phẳng (U,∆).

2.2 Mô hình Anderson Falicov-Kimball (AFK)

2.2.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Chúng tôi xem xét mô hình Anderson-Falikov-Kimball với Hamiltonian như sau

H = −
∑
<i,j>

ti,jc
†
icj +

∑
i

εic
†
ici +

∑
i

Uif
†
i fic

†
ici − µ

∑
i

c†ici, (2.2.1)
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với c†i (ci) và f
†
i (fi) là các toán tử sinh (hủy) cho điện tử linh động và không linh động tại i. tij là

biên độ tích phân nhảy nút giữa hai nút i và j, Ui là tương tác Coulomb giữa điện tử linh động và

điện tử định xứ tại cùng một nút i. Năng lượng tạp tại các nút i là εi. Có hai biến ngẫu nhiên trong

mạng, chúng tôi giả sử một phân bố Gauss cho năng lượng tạp với P (εi) =
√

6
π∆2 exp

(
−6ε2i /∆

)
và

một phân bố đều cho tương tác Coulomb trên nút P̃ = θ(δ/2− |Ui −U |)/δ, với θ là hàm bậc thang,

∆(δ) đặc trưng cho độ mất trật tự Anderson (Coulomb), và U là giá trị trung bình của tương tác

Coulomb. Ở đây, chúng tôi khảo sát chỉ có tương tác đẩy, Ui ≥ 0, dẫn tới U ≥ δ/2. Số hạt trung

bình cho điện tử linh động và định xứ tại nút thứ i lần lượt cho bởi ni =< c†ici > và pi =< f †i fi >,

và chúng độc lập với nhau.

AFK được giải bằng DMFT kết hợp với TMT. Phương trình chuyển động cho Hamiltonian (2.2.1)

được diễn giải trong [17] và [2]. Hàm Green địa phương Gii(ω) và năng lượng riêng Σi(ω) lần lượt

như sau (ở đây chúng tôi giả sử mạng đồng nhất, tức là pi = p với p ∈ [0, 1])

Gii(ω) =
1

ω + µ− εi − η(ω)− Σi(ω)
≡ G(ω, εi), (2.2.2)

Σi(ω) = pUi +
p(1− p)U2

ω + µ− εi − (1− p)Ui − η(ω)
. (2.2.3)

Hàm mật độ trạng thái địa phương LDOS được cho bởi ρi(ω) = − 1

π
Im[Gii(ω)]. Cuối cùng, các hàm

trung bình của LDOS được tính như sau

ρarith(ω) =

∫
dUi

∫
dεP (εi)P̃ (Ui)ρ(ω, εi, Ui), (2.2.4)

ρgeom(ω) = exp

[∫
dUi

∫
dεP (εi)P̃ (Ui) ln ρ(ω, εi, Ui)

]
. (2.2.5)

Hàm Green mạng bất biến với phép biến đổi tịnh tiến, thu được từ biến đổi Hilbert như

sauGα,typ(ω) =

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ , với α tương ứng với trung bình nhân "geom" và trung bình cộng

"arith". Trong phần này cũng như toàn bộ luận án, chúng tôi khảo sát mạng Bethe với số kết nối vô

hạn, ρ0(ε) = 4
√
1− 4(ε/W )2, tương ứng với điều kiện tự hợp cho hàm lai hóa η(ω) =W 2G(ω)/16.

Ngoài ra, chúng tôi xét ở giới hạn tại lấp đầy một nửa, cụ thể, ⟨ni⟩ = ⟨n⟩ = 1/2 và p = 1/2, µ = U/2.

Tiếp theo, các pha trong giản đồ được xác định từ hai hàm ρarith(ω) và ρgeom(ω) tại (ω = 0): (i)

ρgeom(0) > 0 xác định pha kim loại, (ii) ρarith(0) = 0 tương ứng pha Mott. (iii) ρarith(0) > 0 and

ρgeom(0) = 0 tương ứng với pha định xứ Anderson (không có khe). Ngoài ra, hàm Green tại mức

Fermi là hàm thuần ảo, G(0) = −iπρα(0). Phương trình tuyến tính hóa DMFT theo trung bình
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cộng và trung bình nhân lần lượt như sau

1 =
W 2

4

∞∫
0

dεi

√
6

π∆

1

δ

[
U/2− δ/4

(U/2− δ/4)2 − ε2i
− U/2 + δ/4

(U/2 + δ/4)2 − ε2i

]
e−

6ε2i
∆2

=

√
6

π

1

4∆δ

∞∫
0

dεi

[
U/2− δ/4

(U/2− δ/4)2 − ε2i
− U/2 + δ/4

(U/2 + δ/4)2 − ε2i

]
e−

6ε2i
∆2 . (2.2.6)

1 =
W 2

16
exp

 4

∆δ

√
6

π

∞∫
0

dεif(δ, U, εi)e
− 6ε2i

∆2

 , (2.2.7)

với f(δ, U, εi) = t ln[t2 + ε2]− 2t ln |t2 − ε2|+ 2t+ 2ε

(
arctan

t

3
+ ln

∣∣∣∣ t− ε

t+ ε

∣∣∣∣)∣∣∣∣t2
t1

, với t1 =
U

2
− δ

4
,

t2 =
U

2
+
δ

4
.

Với mỗi trị của δ các phương trình từ (2.2.6) và (2.2.7) sẽ xác định được giản đồ pha ∆− U .

2.2.2 Kết quả và thảo luận

Hình 2.2.1: Giản đồ pha cho mô hình AFK cho các giá trị khác nhau của mất trật tự Coulomb.
Đường nét liền màu đỏ (nét đứt màu xanh) xác định từ trung bình nhân (trung bình cộng) so sánh
với trường hợp δ = 0 (đường nét đứt màu xám). Đường chấm chấm thẳng đứng U = δ/2 chia miền
của U thành hai miền gồm miền U < δ/2 (miền bên tay trái, không xét) và miền U ≥ δ

2 . W là đơn
vị năng lượng.

Đầu tiên chúng tôi khảo sát cho trường hợp không có mất trật tự của tương tác Coulomb (δ = 0),

giản đồ pha U −∆ cho mô hình AFK tại lấp đầy một nửa với phân bố Gauss cho tạp được thể hiện
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trên hiện trên hình (2.2.1) (đường nét đứt màu xám) cũng như trong hình (2.2.2) (góc trên bên trái).

Như trong trường hợp phân bố đều cho tạp trong [6], chúng tôi tìm thấy rằng pha kim loại xuất

hiện ở miền giá trị nhỏ của U và ∆, điện môi Mott xác định ở miền U lớn và điện môi Anderson ở

miền ∆ lớn. Kết quả chính được chỉ ra trong hình (2.2.1) là sự thu hẹp của miền kim loại và miền

điện môi Mott khi độ mất trật tự Coulomb tăng lên. Chúng tôi thu được các kết quả trong hình

(2.2.1) trực tiếp từ các phương trình (2.2.6) - (2.2.7), các kết quả này là trùng khớp với các kết quả

tính số thu được từ các phương trình tự hợp DMFT. Trong hình (2.2.2) chúng tôi so sánh kết quả

Hình 2.2.2: Giản đồ pha cho AFK với phân bố Gauss cho tạp và phân bố đều cho tương tác
Coulomb (kết quả của chúng tôi, đường màu đỏ nối các hình vuông) so sánh với kết quả thu được
của AFK với phân bố đều cho cả tạp và tương tác Coulomb ở Ref.[16] (đường màu xanh nối các
hình tròn).

của chúng tôi và kết quả thu được trong [16], tại đó AFK được khảo sát với phân bố đều cho tạp

P (εi) = θ(∆/2− |εi|)/∆ và phân bố đều cho tương tác Coulomb P̃ (Ui) = θ(δ/2− |Ui + U |). Để có

thể so sánh giữa phân bố đều và phân bố Gauss, chúng tôi chọn phương sai của chúng là như nhau.

Không có nhiều sự khác nhau giữa hai giản đồ pha khi δ = 0: đối với cả hai hàm phân bố chúng tôi

tìm thấy một pha kim loại ở miền cả mất trật tự và tương tác nhỏ và trung bình. Hình dáng của

miền kim loại ở cả hai hàm phân bố là tương tự nhau. Tuy nhiên, các giá trị tới hạn khác nhau ở

mức định lượng. Chúng tôi thấy rằng tại miền U nhỏ, các giá trị tới hạn cho độ mất trật tự của

phân bố Gauss lớn hơn so với phân bố đều.
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2.3 Kết luận

Như vậy, chúng tôi đã khảo sát sự ảnh hưởng của phân bố Gauss của biến mất trật tự lên giản

đồ pha trạng thái cơ bản cho hai mô hình AH và AFK tại lấp đầy một nửa bằng phương pháp

TMT-DMFT sử dụng phương pháp EOM cho tạp. Đối với mô hình AH và AFK một cách tổng thể

giản đồ pha thu được tại lấp đầy một nửa chỉ ra rằng một cách định tính giản đồ pha không phụ

thuộc vào cách chọn hàm phân bố của biến mất trật tự. Đối với mô hình AFK, chúng tôi chỉ ra

rằng miền kim loại và điện môi Mott thu hẹp khi độ lớn mất trật tự của tương tác Coulomb tăng.
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Chương 3

Mô hình AH mất cân bằng khối lượng

và mô hình AH có tương tác phụ thuộc

vào nút

Trong chương này, chúng tôi khảo sát mô hình AH với một thông số bổ sung ở hai trường hợp: (1)

Mô hình AH với mất cân bằng khối lượng; (2) Mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào nút, cụ thể,

thế tương tác là biến ngẫu nhiên hoặc thế tương tác xen kẽ trên mạng.

3.1 Mô hình AH mất cân bằng khối lượng

3.1.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình AH được giải bằng DMFT [12], [2]. Mô hình Anderson Hubbard một tạp

với năng lượng phụ thuộc nút εi có dạng

Himp =
∑
σ

(εi − µα)niσ + Uni↑ni↓

+
∑
kσ

εkσc
†
kσckσ +

∑
kσ

(
Vkσc

†
kσaiσ + V ∗

kσa
†
iσckσ

)
, (3.1.1)

Sau đó chúng tôi sử dụng phương pháp phương trình chuyển động cho mô hình Anderson một tạp

(3.1.1) thu được phương trình tương tự như phương trình (2.1.4)

Gσ(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + U/2− ησ(ω) + Uησ̄(ω)[ω − εi − U/2− ησ(ω)− 2ησ̄(ω)]−1
(3.1.2)

+
< ni > /2

ω − εi − U/2− ησ(ω)− Uησ̄(ω)[ω − εi −+U/2− ησ(ω)− 2ησ̄(ω)]−1
,
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với ησ(ω) = t2σGσ(ω). Phương trình (3.1.2) có thể thu lại được kết quả cho AFK trong [6] khi r = 0

và trường hợp AH cân bằng khối lượng r = 1 (t↑ = t↓) trong [1]. Ở giới hạn không mất trật tự

εi = 0, phương trình 3.1.2 quy về phương trình HM cân bằng khối lượng trong [18] và [20].

Các phương trình tuyến tính hóa DMFT giữa biên của điện môi và kim loại tương tự như chương 2.

Đó là hệ hai phương trình tuyến tính cho ρ↑α và ρ↓α, α kí hiệu a(g) ứng với giá trị trung bình cộng

(nhân). Cặp phương trình tuyến tính hóa cho giá trị trung bình cộng như sau

[I1(U,∆)− 1][r2I1(U∆− 1)]− [UI2(U,∆)r]2 = 0 (3.1.3)

với t↑α = 1 là đơn vị năng lượng tức t↓α = r.

I1(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2
dε
ε2 + U2/4 + (1− ni)Uε

[ε2 − U2/4]2
, (3.1.4)

I2(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2
dε
U/2 + (1− ni)ε

[ε2 − U2/4]2
. (3.1.5)

Chú ý rằng trong hai giới hạn r = 0 và r = 1 phương trình (3.1.3) lần lượt trở thành phương trình

(15) trong Ref.[6] và phương trình (11) trong Ref.[1].

Cặp phương trình cho ρ↑g(0) và ρ↓g(0) thu được hệ (xem phụ lục A5)

ρ↑g(0) = exp

[
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2
ln

(
t2↑
[
ε2 + U2/4 + (1− ni)Uε

]
ρ↑g(0)

[ε2 − U2/4]2
+
Ut2↓ [U/2 + (1− ni)ε] ρ↓g(0)

[ε2 − U2/4]2

)
dε

]
(3.1.6)

ρ↓g(0) = exp

[
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2
ln

(
Ut2↓ [U/2 + (1− ni)ε] ρ↑g(0)

[ε2 − U2/4]2
+
t2↑
[
ε2 + U2/4 + (1− ni)Uε

]
ρ↓g(0)

[ε2 − U2/4]2

)
dε

]
.

(3.1.7)

3.1.2 Kết quả và thảo luận

Kết quả chính trong khảo sát này là giản đồ pha trạng thái cơ bản không từ tính của mô hình AH có

mất cân bằng khối lượng tại lấp đầy một nửa (3.1.1) cho r = 0.1, 0.5, 1.0. Đối với 0 < r < 1 trên giản

đồ pha cho ta bốn pha: (1) Pha điện môi Anderson được xác định từ điều kiện ρσg(0) = 0, ρσa(0) > 0.

Trong hệ không tương tác (U = 0) giá trị tới hạn của độ mất trật tự ∆c↑(U = 0) = 2e ở tất cả giá

trị của r. Tương tự như trường hợp của cân bằng khối lượng, khi ∆ lớn hệ hướng tới pha định xứ
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Hình 3.1.1: Giản đồ pha trạng thái cơ bản không từ tính cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa
với mất cân bằng khối lượng cho r = 0.1, 0.5 so sánh với kết quả thu được ở trường hợp cân bằng
khối lượng r = 1.0. Đường nét liền với hình vuông (tròn) được xác định từ giá trị trung bình nhân
(cộng) cho r = 0.1. Đường nét đứt với hình vuông (nét đứt với hình tròn) được xác định từ giá trị
trung bình nhân (cộng) cho r = 0.5. Các đường chấm chấm với hình vuông (tròn) xác định từ giá
trị trung bình nhân (cộng) cho trường hợp cân bằng r = 1.0. Pha định xứ chọn lọc spin là đường
tại U = 0,∆r↓ < ∆ < ∆c↓.

Anderson. Ngoài ra, miền định xứ Anderson được mở rộng khi tăng sự mất cân bằng khối lượng (r

giảm) bởi vì khi t↑ cố đinh, sự khác biệt càng lớn (r giảm) tức là t↓ càng nhỏ, sự định xứ càng dễ

xảy ra trong hệ. (2) Pha điện môi Mott được xác định bởi ρσa(0) = 0. Giống như ở trường hợp cân

bằng, pha điện môi Mott ổn định khi U tăng. Hơn nữa, miền này mở rộng khi mất cân bằng khối

lượng tăng (r giảm) với cùng một lý do như trong miền điện môi Anderson. (3) Pha kim loại được

xác định bởi ρσg(0) > 0 và được tìm thấy ở miền U và ∆ nhỏ. Hình dáng của giản đồ pha là tương

tự như trong trường hợp cân bằng khối lượng, tuy nhiên miền này giảm khi sự mất cân bằng tăng

lên (r giảm) bởi vì hai miền điện môi được mở rộng đồng thời. (4) là pha định xứ chọn lọc spin, ở

đó các điện tử có spin hướng xuống bị định xứ hóa (ρ↓g(0) = 0) trong khi đó điện tử có spin hướng

lên vẫn còn linh động (ρ↑g(0) > 0). Pha này có nguồn gốc từ sự mất cân bằng khối lượng trong hệ

này và diễn ra tại U = 0 và 2er = ∆r↓(U = 0) < ∆ < ∆c↑(U = 0) = 2e. Chú ý rằng khi không có

tương tác (U = 0) hai loại spin là độc lập, và pha chọn lọc spin có thể được tìm thấy, nhưng ngay

khi có tương tác Coulomb (U ̸= 0) thì hai loại spin trở nên kết cặp, kết quả là ρ↑g(0) và ρ↓g(0) là

đồng thời triệt tiêu và pha định xứ chọn lọc spin không còn tồn tại nữa.
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3.2 Mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào nút

3.2.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình AH như sau

H = −t
∑

<i,j>,σ

(a†iσajσ + h.c.) +
∑
iσ

(εi − µσ)niσ + U
∑
i

[
ni↑ni↓ −

1

2
(ni↑ + ni↓)

]
, (3.2.1)

với εi là biến ngẫu nhiên phân bố theo hàm phân bố đều với ∆ là độ mất trật tự. Trong nghiên cứu

này chúng tôi khảo sát hai trường hợp của thế tương tác Coulomb Ui:

(i) Ui là biến ngẫu nhiên và tuân theo hàm phân bố đều trong khoảng [U − δ/2;U + δ/2], U là độ

lớn tương tác trung bình trên nút, δ là độ lớn mất trật tự Coulomb. Ở đây chỉ xem xét tương tác

đẩy Ui ≥ 0, tức là U ≥ δ/2.

(ii) Ui xen kẽ trong không gian mạng lồng nhau, tức là Ui = Us với s = A,B.

Trong khuôn khổ DMFT [12] - [2], Hamiltonian (3.2.1) được ánh xạ vào mô hình Anderson một tạp

như sau

Himp =
∑
σ

(εi − µ)niσ + Ui

[
ni↑ni↓ −

1

2
(ni↑ + ni↓)

]
+
∑
k,σ

εkc
†
kσckσ (3.2.2)

+
∑
kσ

(
Vkc

†
kσaiσ + V ∗

k a
†
iσckσ

)
.

Đối với mô hình này, chúng tôi xem xét ở giới hạn không từ tính tại lấp đầy một nửa, tức là

⟨ni↑⟩ = ⟨ni↓⟩ = ⟨ni⟩ /2 và µ = 0. Sử dụng phương trình chuyển động ngắt chuỗi đến bậc hai, hàm

Green của tạp được tính bằng phương trình sau

Gσ(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + Ui/2− ηi(ω) + Uiηi(ω)[ω − εi − Ui/2− 3ηi(ω)]−1
(3.2.3)

+
< ni > /2

ω − εi − Ui/2− ησ(ω)− Uiησ̄(ω)[ω − εi −+U/2− ησ(ω)− 2ησ̄(ω)]−1
,

với ηi(ω) là hàm lai hóa, mô tả sự kết cặp của điện tử ở nút i với điện tử khác trong hệ. Ở đây

Ui = Us, ηi = ηs nếu i thuộc mạng con s trong trường hợp tương tác xen kẽ, trong khi ηi không

phụ thuộc vào nút i cho trường hợp tương tác ngẫu nhiên. Trong trường hợp không có mất trật

tự εi = 0, Ui = U , phương trình (3.2.3) trở về phương trình gần đúng Hubbard III cho mô hình



21

Hubbard tại lấp đầy một nửa [7].

Cho mỗi năng lượng ionic εi và tương tác Coulomb Ui, LDOS được xác định bởi

ρ(ω, εi, Ui) = − 1

π
ℑG(εi, Ui, ω). (3.2.4)

(i)Tương tác ngẫu nhiên trên nút

Giá trị trung bình cộng và trung bình nhân của LDOS được xác định lần lượt

ρarith(ω) =

∫
dUi

∫
dεP (εi)P̃ (Ui)ρ(ω, εi, Ui), (3.2.5)

ρgeom(ω) = exp

[∫
dUi

∫
dεP (εi)P̃ (Ui) ln ρ(ω, εi, Ui)

]
. (3.2.6)

Tiếp theo chúng tôi dẫn ra các phương trình tuyến tính hóa DMFT. Các phương trình tuyến tính

hóa DMFT với giá trị trung bình cộng và trung bình nhân, với định nghĩa đường biên giữa pha kim

loại và điện môi, thu được như sau

1 =
W 2

16∆δ

∫
dUi

∫
dεY (ε, Ui), (3.2.7)

1 =
W 2

16
exp

[
1

∆δ

∫
dUi

∫
dε lnY (ε, Ui)

]
. (3.2.8)

vớiY (ε, Ui) =
ε2 + 3U2

i /4 + 2εUi(1− ⟨ni⟩)
[ε2 − U2/4]2

.

(ii) Tương tác xen kẽ giữa các nút

Giá trị trung bình công và trung bình nhân của LDOS cho mạng con s lần lượt

ρs,arith(ω) =

∫
dεP (εi)ρ(ω, εi, Us), (3.2.9)

ρs,geom(ω) = exp

[∫
dεP (εi) ln ρ(ω, εi, Us)

]
. (3.2.10)

Hàm Green cho mạng con s thu được từ biến đổi Hilbert. Bằng một thuật toán tương tự như khi

thu được phương trình tuyến tính hóa DMFT cho tương tác ngẫu nhiên ở trên, ta nhận được

1 =
W 2

16
exp [Igeom(UA, UB,∆)] , (3.2.11)

với Igeom(UA, UB,∆) =
1

2∆

∫
dεi ln [YA(εi)YB(εi)] , là phương trình tuyến tính hóa DMFT với giá
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trị trung bình nhân, và

1 =
W 2

16
Iarith(UA, UB,∆), (3.2.12)

với Iarith(UA, UB,∆) = 1
∆

[∫
dεiYA(εi)

∫
dεYB(εi)

]1/2
, là phương trình tuyến tính hóa DMFT với

giá trị trung bình cộng, Ys(εi) =
ε2i + 3U2

s /4 + 2εiUs(1− ⟨ni⟩)
[ε2i − U2

s /4]
2

.

3.2.2 Kết quả và thảo luận

Các pha trong giản đồ pha được định nghĩa như sau: (1) ρarith(0) ̸= 0 và ρgeom(0) ̸= 0 tương

ứng với pha kim loại, (2) ρarith(0) = 0, ρgeom(0) = 0 và
∫
ρgeom(ω)dω ̸= 0 chỉ ra pha điện môi

Mott, (3)
∫
ρgeom(ω)dω = 0 xác định pha định xứ Anderson, (4) ρarith(0) ̸= 0, ρgeom(0) = 0 và∫

ρgeom(ω)dω ̸= 0 tương ứng với trạng thái định xứ trong khe Mott. (i) Tương tác ngẫu nhiên trên

Hình 3.2.1: Giản đồ pha cho mô hình AH với độ mất trật tự Coulomb (nét liền) so sánh với trường
hợp δ = 0 (nét đứt). M, AI, MI và LS kí hiệu lần lượt cho pha kim loại, định xứ Anderson, điện
môi Mott và định xứ trong khe Mott. Đơn vị năng lượng W = 1.

nút. Trên hình (3.2.1) mô tả giản đồ pha không từ tính trạng thái cơ bản của mô hình AH cho một

vài giá trị của mất trật tự Coulomb. Hệ có thể ở pha kim loại, điện môi Mott, định xứ trong khe

Mott hoặc là pha định xứ Anderson. Kết quả cho thấy pha kim loại và điện môi Mott chỉ được

kết nối với nhau khi δ = 0. Khi có mất trật tự Coulomb δ ̸= 0, nhìn vào giản đồ ta có thể thấy

miền kim loại và miền điện môi Mott tách nhau bởi trạng thái định xứ trong khe Mott. Các trạng
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thái lan truyền (pha kim loại) và trạng thái thực sự có khe không trực tiếp tiếp xúc với nhau vì có

miền trạng thái định xứ ở giữa. Nếu như độ mất trật tự Coulomb tăng, miền kim loại và miền điện

môi Mott thu hẹp lại, trong khi đó miền định xứ Anderson mở rộng. Khi độ mất trật tự Coulomb

đạt giá trị cực đại, δ = 2U , miền điện môi Mott biến bất, hệ chỉ còn có thể ở pha kim loại, điện

môi Anderson hoặc định xứ trong khe Mott. Khi δ = 2U , độ lớn tương tác Ui nhận giá trị từ 0 đến

2U ; do đó, khi ta lấy trung bình cộng LDOS, sẽ luôn có một phân bố cho các điện tử không tương

tác (Ui = 0) ngăn cản sự hình thành pha điện môi Mott. Cả mất trật tự Anderson và mất trật tự

Coulomb đều dẫn tới một pha định xứ Anderson và ngăn chặn sự hình thành pha kim loại cũng

như pha điện môi Mott. Nhưng chỉ có mất trật tự Coulomb mới ngăn chặn sự hình thành của điện

môi Mott một cách hoàn toàn. Ngoài việc thu hẹp hai miền kim loại và điện môi Mott, mất trật tự

Coulomb còn dẫn tới một miền mới, ở đó hệ ở trạng thái định xứ cục bộ.

(ii)Tương tác xen kẽ giữa các nút. Để trình bày kết quả trong trường hợp có thế Coulomb xen kẽ,

chúng tôi đặt UB = U và r = UB/UA sử dụng tham số r thỏa mãn: 0 < r < 1. Giản đồ pha trạng

Hình 3.2.2: Giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa có thế tương tác xen kẽ nút mạng
khi r = 0.5, 0.8 so sánh với r = 1.0. M, AI và MI kí hiệu lần lượt cho các pha kim loại, điện môi
Anderson và điện môi Mott.

thái cơ bản không từ tính là kết quả chính của trường hợp thế Coulomb xen kẽ được thể hiện trên

hình (3.2.2) cho r = 0.5, 0.8 và 1.0. Trong giản đồ pha này chúng tôi không phân biệt giữa pha điện

môi Mott và định xứ trong khe Mott, mà ở đây chúng tôi đơn giản gọi chúng là pha điện môi Mott

mất trật tự. Kết quả cho giới hạn r = 1.0 là hoàn toàn phù hợp với các kết quả thu được bằng

TMT-DMFT trong [13], [1]-[19] và từ DMFT thống kê [11]. Có ba pha khác nhau (kim loại, MI,

AI) được tìm thấy ở giới hạn 0 < r < 1, nhưng các miền này đã thay đổi: miền kim loại bị thu hẹp

lại, miền AI được mở rộng khi r giảm.
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3.3 Kết luận

Trong chương 3, (1) Mô hình AH mất cân bằng khối lượng; (2) Mô hình AH có tương tác phụ thuộc

vào nút bằng phương pháp TMT-DMFT sử dụng EOM làm gần đúng giải bài toán tạp. Đối với bài

toán thứ nhất, ngoài ba pha đã xuất hiện như trong trường hợp cân bằng khối lượng, giản đồ pha

cho mô hình AH mất cân bằng khối lượng còn chứa thêm pha định xứ chọn lọc spin. Đối với trường

hợp 0 < r < 1, cả hai miền điện môi Anderson và Mott đều được mở rộng, đồng thời miền kim loại

thu hẹp khi mất cân bằng khối lượng tăng lên (r giảm). Đối với bài toán thứ hai, mô hình AH có

tương tác phụ thuộc vào nút, chúng tôi cũng tìm thấy rằng, khi độ lớn mất trật tự tăng, miền kim

loại và miền điện môi MI bị co lại.

KẾT LUẬN CHUNG

Trong luận án này, chúng tôi khảo sát sự ảnh hưởng của mất trật tự và tương quan trong hai mô

hình AH và AFK thông qua bốn bài toán ở Chương 2 và Chương 3: (1)-(2) Khảo sát ảnh hưởng

của phân bố Gauss lên giản đồ pha của hai mô hình AH và AFK. Kết quả cho thấy giản đồ pha

thu được cho mô hình AH và AFK tại lấp đầy một nửa chỉ ra rằng một cách định tính giản đồ

pha không phụ thuộc vào cách chọn hàm phân bố cho biến mất trật tự. (3) Khảo sát ảnh hưởng

của mất cân bằng khối lượng (đặc trưng bởi đại lượng r = t↓/t↑) đến giản đồ pha cho mô hình AH.

Ngoài ba pha đã xuất hiện trong trường hợp cân bằng khối lượng, giản đồ pha cho mô hình AH

mất cân bằng khối lượng còn chứa thêm pha định xứ chọn lọc spin. Đối với trường hợp 0 < r < 1

chúng tôi thấy rằng ngoại trừ trường hợp không tương tác, chuyển pha xảy ra đồng thời cho hai

loại spin, cả hai miền điện môi Anderson và Mott đều được mở rộng, đồng thời miền kim loại thu

hẹp khi mất cân bằng khối lượng tăng lên (r giảm). (4) Sự ảnh hưởng của tương tác phụ thuộc

vào nút cho mô hình AH. Hai loại tương tác phụ thuộc đơn giản nhất được xem xét là mất trật tự

tương tác và tương tác xen kẽ (hai mạng con A,B có UA ̸= UB) trong không gian mạng tinh thể.

Trong trường hợp tương tác là biến ngẫu nhiên phân bố theo hàm phân bố đều, chúng tôi đã chỉ ra

rằng hiệu ứng chính của mất trật tự Coulomb là dẫn hệ chuyển từ pha kim loại sang một pha định

xứ Anderson ngay cả khi không có mất trật tự Anderson (mất trật tự cấu trúc). Đối với trường hợp

tương tác Coulomb xen kẽ (r = UB/UA), có ba pha khác nhau (kim loại, điện môi Mott, điện môi

Anderson) được tìm thấy ở giới hạn 0 < r < 1, nhưng các miền này đã thay đổi: miền kim loại bị

thu hẹp lại, miền điện môi Anderson và điện môi Mott được mở rộng khi r giảm.
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