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L1 cam doan

T6i xin cam doan nhitng két qua trinh bay trong luan an 1a do ban than toi da thie hien
trong thoi gian lam nghién citu sinh. Cu thé, Chuong 1 1a phan gidi thieu tong quat cac
van dé nghién citu c6 lien quan dén luan 4n. Chuong 2 va Chuong 3, t6i stt dung cac két
quéd nghién cttu ma toi da thyc hién cung thay huéng dan PGS. TS. Hoang Anh Tuan
vd PGS. TS. Le Ditc Anh. Cubi ciing, toi xin khing dinh cac két qua c6 trong luan &n
“Chuyén pha Mott va dinh x@ Anderson trong mot s6 hé tuong quan va méat trat tu” la

két qua mdi, khong tring 1ap vdi két qua clia cac luan 4n va cong trinh da co.

Nghién cttu sinh
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LG1 cam on

Dau tién, toi xin gt 10i cAm on chan thanh dén thay Hoang Anh Tuan, thay da luon
nhiét tinh huéng dan va gitp dé toi trong sudt thoi gian tit nhitng ngay toi bat dau cong
viéc nghién ctu. Toi da duge lam viéc véi thay tir khi toi hoc thac si tai Vien Vat 1y nam
2013 cho t6i nay va trong suét thoi gian lam viéc chung t6i da dugce thay chi dan cho

nhiéu kién thic, k¥ nang tinh toan ciing nhu k§ nang viét bai luan vé vat ly.

Tiép theo, toi cling mudn giii 161 cdm on sau sic t6i thay Le Ditc Anh, thiy 14 ngudi luon
sdn sang gitup d6, chia sé nhitng kinh nghiém cho to6i trong qua trinh tinh s6 bang ngon
ngtt lap trinh FORTRAN. Tu d6, toi da c6 nhiéu kinh nghiém qui bau trong linh vic toi

nghién cttu.

To6i xin chan thanh cAm on cac thay co, dong nghiép tai trung tam Vat ly Iy thuyét, can
bo Vien Vat 1y va Hoc vien Khoa hoc va Cong nghe da luon tao diéu kién thuan lgi cho
toi trong sudt thoi gian lam nghién citu sinh. Dic biét, t6i da nhan duge sy hd trg tit
nguon hoc béng cho nghién citu sinh ciia hoc vién va duge tham gia chuong trinh trao doi
sinh vién giita hoc vién va dai hoc Osaka nam 2022, day thuc sy 1d mot co hoi tot dé toi

dude hoc tap va tiép can nhiéu kién thitc méi.

Cubi cling, toi xin gii 10i cAm on dén bo me hai bén gia dinh, chong da luon ting ho, tao
diéu kien cham séc con nhd gitp toi dé toi co thsi gian hoc tap va nghien ciu. Trong quéa
trinh soan thao luan an sé con nhiing thiéu sét, toi rat mong dude gép ¥ ctia quy thay co
va cac ban dé luan an dugc hoan thien hon. Moi ¥ kién thic méc c6 thé gii vé hom thu

yen.a3k44@gmail.com.

Ha Noi, ngay 14 thang 7 nam 2023

Nghién citu sinh
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MG DAU

Li do chon dé tai

Heé cac fermion tuong quan va mat trat tir 1a mot trong nhitng chii dé nghién citu tién
phong ctia vat 1y cic chat co dac trong nhiéu thap ky qua. Dac biét, tuong tac Coulomb
trén nat vh mat trat tu 1d hai nguyen nhan chinh dan t6i chuyén pha kim loai - dién méi.
Chuyén pha kim loai - dién méi gay ra béi tuong tac Coulomb trén nit goi 1a chuyén pha

Mott - Hubbard [1], trong khi d6 mat trat tu gay nén dinh xtt Anderson [2].

Béi vi tuong tac gitta cac dién t@ vi mat trat tu déu co thé gay ra chuyén pha kim loai -
dien moi, nguoi ta c6 thé doan rang su c6 mit dong thoi ciia ching khién cho cac dien ti
bi dinh x manh hon. Tuy nhién thuc té khong don gian nhu vay. Chéng han, cac nghien
cttu chi ra rang: mat trat tir yéu c6 kha nang lam suy gidm hiéu tng tuong quan khién
cho mot dién mai c6 thé trd thanh kim loai (yéu) [3]. Hon thé nita, cac tuong tac tam
gan dan dén su thay doi trong sb ctia cac phan ving Hubbard khién cho cuong do méat
trat ty t6i han ctia chuyén pha kim loai - dién moi Anderson tang. Do vay, c6 thé noi: sy
tuong ho gitta mat trat tir va tuong tac dan t6i nhiéu hiéu tng tinh té va dit ra nhitng
thach thic co ban cho ca 1y thuyét 1an thyc nghiém, khong chi trong vat 1y chat co dac
ma cd trong linh vijc cac nguyén ti lanh trén mang quang hoc, 6 d6 cac thong s6 clia he
dé dang dudc kiém soat va thay doi, gitp cho ching ta c6 thé nghién citu cac van dé néi

tréen mot cach he thong [1], [0].

Cac nghién ctu 1y thuyét cia mo hinh c6 mat dong thoi ci tuong tac va mat trat tu
chic chan 1a khong don gidn. N6 doi héi cong cu tinh toan phiic tap, cach tiép can khong
nhiéu loan méi va thuong khé tranh khéi viec khéo sat bang tinh s6. Tt két qua nghién

citu dau tién ciia nhom chiing t6i vé hé tuong tac va mat trat tu cho mo hinh Anderson



- Hubbard 1ap day mot nita c6 mat trat ty tuan theo phan bd déu va phan bé Gauss
6], trong khuon khd luan an nay ching to6i tiép tuc nghién citu cho mo hinh phiic tap
hon, nhu mo hinh Anderson - Hubbard mat can bang khoi lugng va mo hinh Anderson -
Hubbard vé6i tuong tac phu thudc nit mang dé lam 16 anh hudng ciia tuong tac Coulomb

va mat trat tu trong he.

Trude khi thao luan vé mo6 hinh mo ta dong thoi hai hieu ting ké trén, xin diém qua hai
trong s6 cac mo hinh chtt yéu mo ta he dién tit tuong quan manh (tuong tdc Coulomb
trén nat 16n) 14 mo6 hinh Hubbard va m6 hinh Falicov - Kimball. Mé hinh Hubbard mo ta
cac dien t1t linh dong trén mang véi tham s6 nhay nut ¢ va tuong tac day Coulomb U
cta hai dién tir trén cuing mot nat mang. Tuy day la mot mo hinh don gidan nhung né chi
gidi dugce chinh xac trong truong hop s6 chiéu bang vo cuing hodc bang mot. 0 truong
hop mot chiéu, két qué chi ra ring khong ¢ chuyén pha kim loai - dien moi Mott cho mo
hinh Hubbard 1ap day mot nita. Cu thé, hé ¢ pha dién moi v6i moi gia tri U # 0 va he &
pha kim loai véi U = 0 [7]. O truong hgp s6 chidu vo han, 1y thuyét truong trung binh
dong (DMFT) chi ra rang trang thai co ban ctia he 1ap day mot nita, néu khong c6 hién
tugng vap !, 1a dien moi phan sit tit véi moi gia tri ctia U [3]. Trong truong hop bi vap,
hé ndm & trang thai thuan tit. V6i U nhé heé 1a kim loai dude mo ta bang chat 1éng Fermi,
khi U tang trang thai kim loai bi pha v& va hé chuyén sang trang thai dien moi Mott véi
mot mién dong ton tai gitta hai pha kim loai va dién moi [$]. Mot mo hinh quan trong
khéc ctia hé tuong quan manh 1a mo6 hinh Falicov - Kimball (FK), mot trudng hop don
gidn ctia mo hinh Hubbard, khi cidc hat v6i mot huéng spin ndo dé c6 tham sé6 nhay nit
bing khong, tic la ching khong chuyén dong. O mo hinh nay déi xtng SU(2) ctia spin bi
pha vd va 1y thuyét truong trung binh dong chi ra rang tai 1ap day mot nita hé nam &
pha dién moéi phan sat ti, va hién tugng tach pha xdy ra tai he lap day khac mot nia
khi tuong tac Coulomb U nhé. Tuong ty nhu ¢ mé hinh Hubbard, chuyén pha kim loai -
dien moi tai he 1ap day mot nita ciing xay ra ¢ FK khi U thay doi. Diéu khac biét co ban
gitta hai mo hinh 1a trong khi pha kim loai 6 moé hinh Hubbard dugc mo ta bdi chat 1ong

Fermi thi pha kim loai 6 FK 1a chat 16ng khong Fermi [J].

'Hien tuong vap dé cap dén tinh hudng xuat hién khi trong hé c6 su canh tranh gitta cac tuong tac
khac nhau, vi du tuong tac sit tit va phan sit tit, din t6i trang thai ctia hé bi suy bién. Ching han, &
mang hinh vuéng, néu chi xét tuong tac ti giita cAc moment t gan nhat thi trang thai co ban ctia hé 1a
trat ty sat tit hodic phan sit tit, nhung  mang tam gidc néu moment tit & hai nit mang gan nhat sip xép
phan song, thi moment tit trén nit con lai dit huéng lén hay huéng xubéng thi nang lugng ctia hé déu nhu
nhau, tic 14 né bi suy bién. Va ta néi hé bi vap tir.



Trong lic d6, mo hinh don gidn nhat mo td hé mat trat tu 1a mo hinh Anderson gom
mot s6 hang mo ta cac dien ti linh dong trén mang véi tham s6 nhiy nut ¢ va mot sé
hang khac mo ta thé ngdu nhién trén cac nit mang i. Khi xem xét tinh chit van chuyén
trong mo hinh nay, Anderson di t6i két luan rang khi cuong do ciia thé mat trat tu du
16n (1ay t lam don vi nang lugng), mot hat ban dau chiém chd tai ntit mang 4 cho trudc,
khong lan truyén ra xa ma chi ding lai tai mot viing lan can ctia nit ¢, nghia 1a né tré
nén dinh xt [2]. Trong truong hgp mot va hai chiéu, mat trat ty véi cuong do tuy ¥, cling
lam cho cac dien tit bi dinh xit hoan toan, va do vay he 1a dién moi [10]. V6i s6 chieu 16n
hon hoisic bang ba, khi cuong do clia mat trat ti nhé, luon ton tai trang thai lan truyén
trong hée [10]. Theo gia thuyét cia Mott [11], trong trudng hgp nay cac trang thai dinh
x1t va lan truyén can duge chia tach bdi nang lugng E,., goi 1a ngudng linh dong. Sy ton
tai clia ngudng linh dong nay duge xac nhan bang tinh s6 [11], [13] cling nhu bang thuc
nghiem [14], [15], [16]. Ngoai ra, miic Fermi thay doi (so véi ngudng linh dong) cfing ¢6

thé gay ra chuyén pha kim loai - dién mo6i Anderson.

St két hop gitta mo hinh Anderson va mo6 hinh Hubbard tao nén mo hinh Anderson -
Hubbard (AH), trong ltic d6 sy két hop gitta mo hinh Anderson va mo hinh Falicov -
Kimball goi 1a mo hinh Anderson - Falicov - Kimball (AFK). Nhu vay, so v6i mo hinh
Hubbard (m6 hinh Falicov - Kimball) thi mé hinh AH (AFK) dugc bo sung s6 hang thi
ba mo ta thé mat trat tu V; phan bé mot cach ngdu nhién trén cac nit mang theo ham
phan bd xac suat P(V;) ndo d6. Cac ham phan bd xac suat (PDF) thuong duge xét dén
la phan bd déu, phan bd Gauss, phan b6 Lorentz va phan b6 nhi phan. Dé nghién ctu hé
méat trat tu can phai sit dung cac PDF ctlia cac dai lugng ngau nhién ma ta quan tam.
Thuec ra, trong cac bai toan vat 1y hay thong ke nguoi ta thuong quan tam dén céac gia
tri “dién hinh” ctia cic dai lugng ngau nhién (chinh la gia tri c6 xac suat 16n nhat). Tuy
nhién, trong nhiéu truong hgp ching ta khong biét duge toan bo PDF ma chi biét duge
mot s6 thong tin han ché vé hé thdng thong qua cac moment ctia né. Trong trudng hop
do6 diéu quan trong la chon duge dai lugng trung binh chita dyng nhiéu thong tin nhat
cia bién ngau nhien. Vi dy, néu PDF ctia bién ngau nhién c6 mot dinh va cac duoi gidm
nhanh thi gia tri dién hinh ctia dai luong ngau nhién cé thé uéc luong tét bang ky vong,
ttic 1a trung binh cong ctia nd. Tuy nhién c6 nhiéu truong hop, ching han nhu véi mat do
trang thai dia phuong (LDOS) ctia hé mat trat ty, biét duge trung binh cong 1a chua du,

vi ham phan bd xac suat PDF ctia LDOS cho hé mat trat tu c¢6 dudi dai va duge dic



trung béi vo han cac moment [13]. Vi vay, khong ngac nhién khi trung binh cong ciia
LDOS hoan toan khong giéng véi gia tri dién hinh ctia né. Nghia 13, gia tri trung binh
cong ctia dai luong ngdu nhien LDOS khong bi triét tieu tai diém t6i han cho chuyén pha
Anderson va do vay khong mé ta duge chuyén pha nay. Viée tim kiém thong s6 trat tu
don hat kha di ¢6 thé phan biét duge trang thai dinh x& va trang thai lan truyén trong
chuyén pha Anderson la mot trong nhitng thach thitc chii yéu khi nghién citu hé dien tit
mat trat ty. Trai véi trung binh cong, trung binh nhan dua ra mot xap xi tot hon cho gia
tri kh& di nhat ctia mat do trang thai dinh xit [18]. Dobrosavljevic va cac cong sut da phat
trién ly thuyét moi trudng dién hinh (TMT) dé nghién ctiu cac he mat trat tu, trong do
mat do trang thai dién hinh (TDOS) duge xap xi bing cach lay theo trung binh nhan cac
cau hinh mat trat tv, thay cho mat do trang thai lay theo trung binh cong [19]. Nhém
tac gid nay ching té rang TDOS triét tiéu mot cach lien tuc khi do 16n clia mat trat ti
tién dén gia tri téi han va né c6 thé dimg lam thong s6 trat tu hieu dung trung binh cho
chuyén pha Anderson. Gidn do pha (A, U) tai nhiét do khong do tuyét ddi cho mo hinh
AH lap day mot nita thu duge tit Iy thuyét moi trusng dién hinh TMT cho truong hop V;
tuan theo phan bo déu trén doan [—A/2: A/2] bao gom 3 pha: kim loai, dien mo6i Mott
(c6 khe cam) va dien moi Anderson (khong c6 khe cam) [20], [21]. Két qua tuong tuy cling
duge tim thay déi v6i mo hinh AFK 1ap day mot nita [3]. Gan day gidn do pha cho mo
hinh nay & truong hgp nhiét do hitu han ciing da duge nghién citu trong khuon kho ciia 1y
thuyét TMT, theo d6 tai T' # 0 xuat hién mot mién dong ton tai ctia dién moi Mott va

dien moi Anderson phu thudc vao cudng do clia mat trat tu [22].

Ngoai Iy thuyét moi trudng dién hinh dugce 4p dung chii yéu cho hé mat trat tu manh,
c6 mot 1y thuyét khac sit dung ham phan bd xac suat toan phan clia mat do xac suat
dinh x¢ lam thong s6 trat tu ctia chuyén pha Anderson trong khuon kho ctia DMFT. Ly
thuyét nay duge goi 1a Iy thuyét truong trung binh dong thong ke (statistical DMFT). So
v6i Iy thuyét moi truong dién hinh thi Iy thuyét truong trung binh dong théng ke cho két
qua chinh x4c hon, 4p dung cho dién rong hon ctia cic bai todn trong hé mat trat ty, tuy
nhién phuong phap nay doi hoi rat nhiéu tai nguyen tinh toan va kha tén kém [23], [24].
Phuong phép 1y thuyét trudng trung binh dong théng ké da dude 4p dung cho mo hinh
Anderson - Hubbard khi V; tuan theo phan bd nhi phan. Gian do pha tai T = 0 K bao
gom pha kim loai, pha dién moi viing va pha dién moi Anderson - Mott [25]. O truong

hop V; tuan theo phan bé Gauss, mot s6 phuong phap khac nhu gan ding Hartree - Fock



khong han ché va DMFT + gan diang ¥ ciing dudc sit dung dé nhan duge gian do pha
clia trang thai co ban ¢ AH lap day mot nita [26], [27]. Truong hgp phan b6 ctia V; phu
thudc theo cd hudng cua spin dién tit cing duge xem xét béi K. Byczuk va cong su [28],
theo d6 mat trat tu phu thuoc spin lam thu nhé mién kim loai so véi trude day (khi mat
trat ty khong phu thuoc spin), dan t6i xuat hien mot mién dinh xit vé6i spin chon loc khi
tuong tac yéu va mat trat tiy manh. Gidn do pha tit 6 trang thai co ban ctia AH tai lap
day mot nita nhan duge tit cong trinh ctia Byczuk va cong sy [29] cho thay sy canh tranh
gifta tuong tac va mat trat ty dan tdéi cac mién kim loai thuan tit va phan sat tit duge tim
thay khi tuong tac yéu. Mat trat tu 16n dan t6i dinh xit Anderson clia cac dién tit va pha

v trat tu phan sat tir tam xa.

Trai v6i sut phong ph vé cac két qua ly thuyét & trén, cac thie nghiem gap nhiéu kho
khan hon, béi vi rat khé dé thiét ké va tao ra mot hé c6 do mat trat tu A cling bac véi do
16n tuong tac Coulomb U trong cau tric dién tit ciia n6. Hau hét cac ban dan [30], [31]
c6 s6 hang mat trat ty va dong nang 1a rat 16n nhung U < A. Trong khi dé6 cac oxit kim
loai chuyén tiép ho perovskite ABO3 v6i mat trat tuy ¢ nat A nhu (Ca,Sr)VOs3 thi ion kim
loai 6 niat A khong déng gop vao tinh chat dan, nén s6 hang A thuong khong dap ting
diéu kien (vi A < U). Mit khac mot vai oxit kim loai chuyén tiép pervoskite v6i mat trat
tu & vi trf B lai c6 thé dap ting diéu kien A ~ U vi du nhu La(Ni,Mn)Os, La(Ni,Fe)Os
[32]. Tuy nhién, hé oxit nay qua phic tap bdi vi ion kim loai tai vi tri B ¢6 cac dién tit d
v6i ddc tinh clia ca to, va e, Céc hop chat perovskite véi mot vi tri B duge thay thé, vi
du SrTi;_,Ru,03 dugc dua ra bdi nhém thie nghiém ¢ Han Qudc [33] ¢6 nhiéu wu diém
nhu sau: Sr'TiO3z khong c¢o dién ti d, trang thai p ctia oxi tao thanh dai héa tri, STRuO3 la
kim loai ¢6 4 dién tii ¢, trong cau hinh spin thap. Nhu vay bing cach nay ho c6 thé ché
tao ra mot vat lieu c6 thé xay ra qué trinh chuyén pha MIT. Khi tron SrRuO; véi SrTiOs
chiing sé tao ra mot hén hgp v6i do pha tap z tity ¥ va chuyén pha kim loai - dién moi
xay ra tai x ~ 0.5 ¢ nhiét do phong. 0 hop chat SrTi;_,Ru,O3 ca hai loai ion ctia kim
loai chuyén tiép gitt nguyen hoa tri 4t nhu & vat lieu chii. Khi thay thé Ru*t cho ion Ti**
cac dien t1t ¢y, duge dat vao trang thai dien moi d° va su thay thé nay khong di kem su
chuyén pha ma c6 thé lam thay doi cau tric dien ti ctia SrTi;_,Ru,Os. Chinh vi thé vat
lieu SrTi;_,Ru,O5 1a hé I tudng dé nghién citu mot cach hé théng cac hiéu ting két hop
clia mat trat tu v tuong quan. T céc dit lieu vé tinh chat van chuyén vd quang hoc clia

hé, nhém céc tac gia nay da tim ra hang loat pha khic nhau tuy thudc vao nong do pha



tap: kim loai tuong quan (x ~ 1.0), kim loai mat trat tu (z ~ 0.7 ), dién moi Anderson (
x ~ 0.5), dien mo6i c6 mot khe nhd (do tuong tac Coulomb tang dan) (z ~ 0.4), dién moi
tuong quan mat trat tu (z ~ 0.2), dién moi ving (z ~ 0.0). Dé giai thich két qua thuec
nghiém nay, diéu ro rang 14 can phan xem xét dong thoi cac hiéu ting ciia mat trat ty va
tuong quan dieén tit. Gan day R. Pablo-Pedro ciing cac cong su da sit dung tinh todn theo
nguyén Iy dau tién (First principle theory) dé nghién citu cdc a&nh hudng clia mat trat tu
(pha tap cac nguyén tii Carbon) dbi véi cac tinh chat dien tt ¢ cum nano silicene [34]. Vi
tri nguyeén tit Carbon thay thé trong cau tric sé lien quan dén do mat trat ty trong he.
Bing viec thay doi vi trf mat trat tu, ngusi ta tim thay ring dien moi Mott va dien moi

Anderson chuyén pha mot cach lién tuc thong qua ham mat do trang thai.

Nhitng khé khan khi tién hanh cac thi nghiém trén vat liéu thuyce té khi nghién ctu cac
hiéu ng clia mat trat tu va tuong quan dién ti c6 thé duge khic phuc nho su phét trién
cua cac thi nghiém véi cac nguyén tit cyc lanh trén mang quang hoc. Ngay nay khi cuc
lanh 1 céc he nguyen tit (hodc phan tit) loing duge lam lanh dén nhiet do rat thap (vai
nK), va dugce bay nhd cac t6 hgp thich hop ciia céc tia sang. Nhitng hé thong nay rat linh
hoat, dé kiém soat, va da ching t6 la cong cu rat hita hen cho viéc nghién cttu nhitng hé
mat trat ty va tuong tac. So véi he co dic thi hé nguyen t1i ciic lanh trén mang quang hoc
c6 nhitng wu thé sau: 1) N6 cho phép lam viéc v6i cac boson, fermion hay hén hgp clia
chiing, v& ngudi ta c6 thé kiém soat chinh xac s6 hat ciing nhu nhiét do; 2) Cac thé cla
mang giong nhu trong cac hé co dic c6 thé duge tao ra tit cAc mau giao thoa clia hang
loat tia lazer, chang han: sit dung céc cap tia lazer ngude nhau tao nén thé tuan hoan, mo
phéng mo6 hinh Hubbard. Tuong tac ludng cuc c6 thé duge sit dung dé thiét ké thé quang
hoc ngau nhién; 3) Tuong tac gitta cac nguyén ti ¢ thé duge kiém soat nho cong hudéng
Feshbach, tit d6 chi bang cach thay doi tit truong ching ta c6 thé di tit hé khong tuong
tac dén hé tuong quan manh. Véi tat ca nhitng 1y do d6, khi cuc lanh thuong duge vi nhu
cac hée lugng tit gia lap, hiéu theo nghia né hién thuc héa cdc mo hinh Hamiltonian, trong
d6 céac tham s6 clia ching c6 thé kiém soat bang thuc nghiem va thay ddi lien tuc, ciing
nhu duge tinh toan hoa hoc lugng tit (Ab initio) tit cdc thong s6 thiuc nghiem. C6 thé
xem céch tiép can nay la su bo sung cho cac cong cu ly thuyét va tinh toan. Quan trong
nhat 14 n6 cho phép kham pha nhitng ché do rat khé thuc hien & chat co dac, dan téi

nhitng phéat hién bat ngd va dua dén nhing thach thitc méi cho 1y thuyét [35].



Tt két qua nghién citu thie nghiém vat liéu ctia nhém cac nha vat Iy Han Qudc, cling
nhu kha nang tao ra mang quang hoc kém theo mat trat tu, viéc nghién ctu ly thuyét
cac tinh chat dién t1t clia cac vat lieu mat trat tu véi tuong tac Coulomb khac nhau trén

nit quan trong va can thiét.

Ngoai ra, viéc hon hop cac fermion véi khéi luong hiéu dung khac nhau dude quan sat
thay ¢ cac hgp chat kim loai - dat hiém ciing nhu viéc pha vé ddi xiing spin SU(2) ctia he
fermion khi cho né6 lien két véi tir truong ngoai da duge thyc hien [36]-[37], tu d6 viec
nghién ctu ly thuyét vé gian do pha & hdn hop fermion mat can bang khdi luong trén

mang quang hoc mat trat tu ciing 1a mot bai toan thi vi va cé tinh thai syt khoa hoc.

Muc tiéu nghién ctu

Muc tieu ctia dé tai la thu duge/lam 16 cac tinh chat chuyén pha kim loai - dién moi Mott
va chuyén pha Anderson trong mot s mang fermion tuong téc va mat trat tiy trén hai

md hinh AFK va AH.

No6i dung nghién citu

Céc bai toan duge xem xét va gidi quyét bao gom: 1) Khao sat sy &nh hudéng ctia phan
b6 Gauss clia mat trat tu len gian do pha cho mo hinh AH va AFK; 2) Nghién citu gian
do pha ctia mo hinh AH bat déi xiing (mat can bang khoi lugng) tai 1ap day mot nita va

mo hinh AH c6 thé tuong tac phu thuoc vao nit.

Phuong phap nghién ctu

Dé mo ta chuyén pha Anderson trong cdc moé hinh néi tren ching t6i sit dung 1y thuyét
moi trudng dién hinh TMT. Phuong phap nay dude xem nhu 1d sy mé rong toi thiéu cia
DMFT cho cac hé mat trat ti, né khong doi héi viéc tinh sé qua nhiéu nhu 1y thuyét
truong trung binh dong théng ké ma van cho duge mot biic tranh dinh tinh dat yéu cau.
Phuong phap giai bai toan tap ma ching toi sit dung 1a phuong phap ngit chudi phuong
trinh chuyén dong d6i véi ham Green. Chiing toi két hgp viéc tinh gidi tich véi phuong
phap tinh s6 stt dung ngon ngit lap trinh FORTRAN.



Nhing dong gép mdéi cua luan an

1) Chung to6i khdo sat &nh hudng ctia phan bo Gauss lén gian do pha clia mo hinh AH va
AFK. So sanh véi phan b déu, két qua cho hai mo hinh AH va AFK tai lap day mot nita
chi ra rang theo mot cach dinh tinh gidn do pha khong phu thuoc vao cach chon ham
phan b6 (déu hay Gauss) cho bién mat trat tu.

2) Khao sit anh hudng ctia mat can bang khoi luong (dac trung béi dai luong r = ¢ /t4)
len gidn do pha cho mo hinh AH. Ngoai ba pha da xuat hién trong trudng hop can bang
khoi lugng (kim loai, dien moi Mott, diéen moi Anderson), gian do pha cho mo hinh AH
méat can bang khoi lugng con chita thém pha dinh xi chon loc spin. Déi vé6i trudng hop
0 < r < 1 ching toi thay riing ngoai trit truong hop khong tuong tac, chuyén pha xay ra
dong thoi cho hai loai spin, ci hai mién dién moi Anderson va Mott déu dude md rong,

dong thoi mién kim loai thu hep khi mat can bang khdi lugng tang len (r giam).

Déi v6i mo6 hinh AH tai 1ap day mot ntta c6 thé tuong tac phu thudc vao nat, hai loai
tuong tac phu thuoc don gidn nhat duge xem xét 1a méat trat tu tuong tac va tuong tac
xen ké (hai mang con A, B c6 Uy # Ug) trong khong gian mang tinh thé. Trong trudng
hop tuong téc 1a bién ngiu nhién tuan theo ham phan b6 déu, ching t6i da chi ra rang
hiéu tGng chinh ctia mat trat ty Coulomb la dan hé chuyén tit pha kim loai sang mot pha
dinh xtt Anderson ngay ca khi khong c¢6 mat trat ty Anderson (ning lugng ngau nhién
tréen moi nut). Ddi véi truong hop tuong tac Coulomb xen ké (dic trung cho su chénh
lech thé Coulomb gitta hai ntit mang lién ké 1a v = Ug/U,4). C6 ba pha khac nhau (kim
loai, dién moi Mott, dien moi Anderson) duge tim thay 6 gidi han 0 < v < 1, nhung céc
mién nay da thay doi: mién kim loai bi thu hep lai, mién dién moi Anderson va dieén moi

Mott duge mé rong khi v gidm.

B6 cuc cua luan an

B6 cuc ctia luan an bao gom phan mé dau, két luan va ba chuong chinh:

Chuong 1: Trinh bay ba noi dung: (1) Khai niém dién moi Mott, dién moi Anderson; (2)
Phuong phap nghién cttu moi truong dién hinh (TMT) va 1y thuyét truong trung binh
dong DMFT; (3) Mang quang hoc.



Chuong 2: Nghién cttu chuyén pha kim loai - dién moi (MITs) trong heé AFK va AH c¢6
mat trat tir tuan theo ham phan bd Gauss.

Chuong 3: Nghién citu gidn do pha cho mo6 hinh AH tai 1ap day mot nita c6 mat can bang
khdi lugng va gian do pha cho mo hinh AH tai 1ap day mot nita c6 tuong tac phu thuoc

vao nut.
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Chuong 1

DIEN MOI MOTT VA DIEN MOI
ANDERSON, LY THUYET MOI
TRUGNG DIEN HINH VA MANG
QUANG HOC

0 chuong nay, ching to6i trinh bay cac khai niém co ban lién quan dén noi dung nghién
cttu ciia luan an. Dau tien 1a khai niém co ban vé hai loai dién moi Mott va dién moi
Anderson. Dién moi Mott hinh thanh 1a do tuong quan Coulomb gitta céc dién ti trén
cting mot nut, trong khi dé co ché gay ra dien moi Anderson 1a mat trat ty. Tiép theo,
chiing toi trinh bay hai 1y thuyét sit dung trong luan an. Cu thé, Iy thuyét truong trung
binh dong (DMFT) va 1y thuyét moi truong dién hinh (TMT) dé gidi bai toan mang v6i
mat trat tir. Cudi cling, ching toi trinh bay cac khai niém, dinh nghia lién quan dén mang
quang hoc. Mang quang hoc véi cac nguyén tit cyc lanh 1a phuong phap thuc nghiém c6
kha nang hieén thuc hoa, kiém tra cAc mo hinh Hubbard va Anderson - Hubbard. Ching
toi hy vong rang mot so két qua tien doan bang 1y thuyét ciia ching toi sé duge kiem tra

bang thiyc nghiém trong tuong lai gan thong qua mang quang hoc.
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1.1 Dién moi Mott va dién moéi Anderson

1.1.1 Dién moi Mott

Vao khodng nhitng nam 1928-1929, mot 1y thuyét tong quat da duge dé xuat va xay dung
bdi Bethe [33], Sommerfeld [39], Bloch [40] phan loai chat ran thanh chat dan dién, dién
moi va ban dan tai nhiét do khong do tuyet doéi dua vao sy lap day clia viing nang lugng.
D61 véi kim loai, ving dan (ving trén cuing) bi lap day mot phan, trong khi do, d6i véi
dién moi, viing dan va viing héa tri ¢c6 mot khe cam cd 3 eV - 6 eV. Trong truong hop
gitta viing dan va vung hoéa tri c6 mot khe hep (cd 1 eV), ta goi chat d6 1a ban dan, no6
tré thanh mot chat dan yéu khi c¢6 sy kich thich nhiét dién ti¢. Viéc hinh thanh ving

nang luong 1a do cau tric tuan hoan clia cac nguyén ti trong mang tinh thé. Mac di biic

Vung dan
I J\ I
| |
: ~3eV-6eV :
| | | I
LV L Y ~1ev ] |
Vung hoa tri
Pién mébi Béan dén Chat dén dién

Hinh 1.1: Phan loai chat ran thanh chat dan dién, dién moi va ban dan theo 1y thuyét
viung nang luong [10].

tranh viing nang lugng da rat thanh cong trong viéc phan loai cac chét ran, tuy nhién véi
rat nhiéu oxit kim loai chuyén tiép c6 ving d lap day mot phan da biéu hién nhu mot
chat dan dien kém va phan 16n 1a chéat cach dien. Vi du nhu NiO, CoOs, MgO c6 tong
dién t1t 6 16p ngoai cuing 1a s6 1é nhung theo quan sat thyc nghiém, cac chat nay la dién
mo6i. Mot vi du thi nghiem cho NiO [11] diing pho phat xa tia X (XPS) dé tim cac dinh
dien tt d va vi trf 16 trong d bing quang phd ham bic xa (BIS) thu duge khe E,,, = 4.3
¢V, hinh (1.2).

Peierls cling da chi ra trong bai béo [12] rang doi véi cac vat ligu nhu NiO, tuong quan

gitta dién tit - dién tit dong vai tro quan trong: liyc day Coulomb giita cac dién tit ¢6 thé 1a
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XPS BIS
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Ning lwong (eV)

Hinh 1.2: St dung két hop XPS va BIS dé tim ra cac vi tri dinh ctia dién ti d va 16
trong d cho NiO, tit d6 thu dugc khe nang luong E,q., = 4.3 €V [11].

nguon goéc dan téi biéu hién ctia ching 14 dién moi. Wigner [13] da bo sung s6 hang tuong
tac e?/rio vao mo hinh, giad sit d6i vai khi tut do mat do thap sé tao thanh mang tinh thé

trang thai dien moi. Nam 1949, Mott [1] da dé xuiat mot md hinh cho NiO, cu thé

Ni?* : 15%25%2p%3523p53d®

0% : 15225225
1a mot dién moi, trong d6 sy truyen dan dua theo cong thrc
(Ni**O?7), — Ni*TO?” + Ni'tO*".

Trong tinh hudng nay, dién tit 6 16p d sé nhay gitta cac ion Ni*T tao thanh cic viing nang
lugng. Khi tinh dén tuong tac Coulomb gitta cac dién tit trén ciing mot nut, hai ving
nang lugng duge hinh thanh bao gom ving dudi tuong tng méi dién tit chiém déng mot

nit trong, ving trén cling tuong ng véi mot dién tit chiém déng vao mot nat da c6 sén
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dién tit. Do rong cuia khe nang lugng gitta hai ving duge uée lugng
Egop = U — 22t

v6i z 13 s 1an can gan nhat. Sy canh tranh gitta thé Coulomb U trén nat va tham s6 nhay
nit ¢ gitta cac dién ti lan can sé quyét dinh hé & pha dién moi hay kim loai. Néu U dua

16n so v6i tham s6 nhay nat ¢ tic 1a Ey,, > 0, hé ¢ pha dién moi.

Mott [44] da thao luan cho mot mang tinh thé lap phuong clia cAc nguyén ti véi tham s
mang a, va chi ra rang khi a di 16n (ngan can sit chui ngam) hé & pha dien moi. Dé6i véi
gia tri nhé clia a, theo nhu mo hinh ctia Wilson [12], hé ¢ pha kim loai. Do d6, ton tai
mot gia tri t6i han ag sé c6 su chuyén pha tit kim loai sang dién méi tai nhiét do khong
do tuyet déi. Gia sit nang luong kich hoat can thiét dé tao thanh mot cap dien ti dan la

e. Néu cac nguyén tit tdch nhau thi
e=1—-F (1.1)

v6i I la ning lugng ion héa va E 1a ai luc dién ti. Khi @ nho, € gidam. Theo Mott su

chuyén pha ctia hé c¢6 thé tuan theo hai cach nhu hinh (1.3). Néu nang lugng ¢ thay doi

(1)

Ya

Hinh 1.3: Sy thay ddi ctia € theo a ¢6 thé tuan theo hai cach [14].

mot cach lien tuc (duong I) theo tham s6 1/a thi chuyén pha tuong ting la chuyén pha
loai hai. Trong khi d6, néu e thay déi mot cach gian doan (duong I1) theo tham s6 1/a
thi chuyén pha kim loai - dién mai Mott 14 chuyén pha loai mot. Theo Mott sy thay doi
ctia nang luong kich thich phai la chuyén pha loai mot. Béi vi dien tit va 16 tréng ciing cé
thé két cap do Iyc hit Coulomb, thé nang tuong hd —e?/kri, tuong tng véi nang lugng

lien két ¢ me?/h%k?, k 1a hing s6 dién moi. Nang lugng kich hoat can phai 16n hon niang
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luong lien két nay dé tao thanh trang thai dien moi. Chinh tuong quan tinh dien giita céc
dien ti can tré viec cac dien tit di chuyén. Nhitng quan sat trong thi nghiém ciing da dan
dén cac cau haéi 1a lam thé nao hé lap day mot phan cé thé tré thanh dién moi, va lam
thé nao mot dien moi ¢6 thé tré thanh kim loai khi diéu khién mot sé tham s6. Trang
thai dien moi nay dude goi la dien moi Mott va chuyén pha nay dude goi la chuyén pha

kim loai - dién moi Mott.

Tém lai, v6i chuyén pha kim loai - dién mai & cac oxit kim loai chuyén tiép c6 vung 3d
lap day mot phan, viéc sit dung 1y thuyét don hat don gidn ma khong tinh téi tuong quan
dién t1t nhu gan ding mat do dia phuong (LDA) hogc 1y thuyét Hartree - Fock sé& khong
giai thich duge vi sao cac oxit nay 1a chat dien moi (khe cam ¢6 4 ¢V d6i véi NiO) va

tuong quan dién t1 - dien t khong thé bd qua.

Dé xay dung dugc mo hinh 1y thuyét, Mott 1a ngusi dau tien xay dung cac gan dang quan
trong dé tit sy tuong quan manh ciia cac dién tit c6 thé dan t6i mot trang thai dien moi.
Mott xét mot mang tinh thé gom mot quy dao dién tit trén moi nit mang. Khi khong cé
tuong quan dién ti, mot vung don sé duge hinh thanh do st xen pht ctia cac quy dao
nguyéen tit trong he, viing sé 1ap day khi hai dién tit ¢6 spin trai nguge nhau trén méi nut.
Tuy nhién, v6i hai dién tit c6 spin trai nguge nhau sé c6 Iue day Coulomb, khi dé Mott
lap luan rang viing sé chia lam hai: mic thap hon duge hinh thanh tit mot dién t chiém
mot nat trong, ving cao hon duge hinh thanh khi mot dién ti chiém lay vi trf da c¢6 sén
mot dién tit. Véi moi dién tit trén mdi nat thi viing dudi 1lap day, he 1a dién moi.

Céc quy dao nguyén tit ciia cac nguyeén t6 kim loai chuyén tiép duge xay dyng nhu céc
trang thai rieng ctia mot thé niang hinh cau tao ra bdi cac ion kim loai chuyén tiép. Khi
nguyén tit duge hinh thanh, cic qui dao nguyén tit tao ra cac ving nang luong do thé
ning tuan hoan clia cac nguyen ti. Do rong ctia ving dude xac dinh tit sy xen phtl ciia
cac quy dao nguyen ti d trén hai kim loai chuyén tiép lién ké. Do ban kinh ham séng
ctia quy dao d 1a nhoé so véi hing s6 mang nén do rong ving d dugce tao thanh 1a nho.
Thuec té trong céc oxit kim loai chuyén tiép hai qui dao d lién két gian tiép thong qua
mot phdi t1t p (ctia nguyen tit O) nhu hinh (1.4). Phéi tt p nhu mot cau ndi gitta hai quy
dao d, dan t6i do rong ving d trén thuc té con nho hon. Mot nguyén nhan khac dan téi
do rong ving hep 1a do hi¢u ting che chén (screen effect), cu thé cac dien tit 6 quy dao 4s

va 4d day nhau manh hon do chiing c6 luc hit véi hat nhan 1a nhé hon so véi cac 16p
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dién t trong cing. Két qua la hyc tuong tac hieu dung ciia cac dién ti ¢ viing xen phil
hai ving d ctia hai ion kim loai 14 16n (khong thé bo qua). Déi véi cac ving hep, mo hinh

lien két chit duge xay dung bang quy dao nguyén tit Wannier (quy dao dinh xt xung

quanh nguyén tt) 1a mot gan dang hop 1y.
po'

d oy
dZX p)[

Hinh 1.4: Ciu hinh quy dao 3d ctia kim loai chuyén tiép c¢6 cau ndi béi cac quy dao phoi
ti p [10].

d Ry

dx

S

X

Mo hinh Iy thuyét dau tien duge dé xuat dé giai thich chuyén pha gitta kim loai va dién
moi Mott 14 mo hinh Hubbard [47]-[19]. Mo hinh dugc viét duéi dang lugng tit hoa lan
thit hai

H = H, + Hy — pN, (1.2)

trong d6 H; 1a s6 hang dong nang va Hy 1a thé nang Coulomb ciia hai dién t1t trén cac
viung

H, = — Z te; <CIMCjaa + H.c.) ,

ijo,x

Hy = %Z D0 Vasnlig kl)elipchipenio ek

ijkl aBAy oo’

1 - .
Vol &7 = N Z a(k)e® BRI 13 tham s6 nhay nit, €, (k) la nang luong ctia vimg a,
K

V apa(i, kl) = € //drler Ya(r1 — Ry)vs(r — Ry)va(ra — Ry, (ra — Ry)

v — 1y
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Ta luu ¥, 4, j, k, [ 1a chi 6 cac nut; «, 8,7, A 1a chi s6 cac ving vé6i cac quy dao (s, p, ...).
Trong gan dung thap nhat ta chi xét tuong tdc Coulomb trén ciing mot nit i = j = k =1
vi ham séng Wannier ¢} (r — R;) ¢ cac nat nguyén ti khac nhau thi giao nhau it. Do d6

Hy ¢6 thé viét lai thanh

1
HU = 5 Z Z V(aﬂ,’y)\)cgaacjﬁg,ci,\alciw.
o’ afyA
M6 hinh Hubbard thong thuong la khi ta xét gan ding mot ving o = 3 = v = A nén
bé qua chi s6 ving va lic d6 dua V (afB,yA) = U ra ngoai. Cudi cling ta c6 thé viét lai

Hamiltonian (1.2) nhu sau

H=—t Z <cj»gcjg + H.c) + UZnnnw — uan. (1.3)

(ij>,o’ i

v6i ¢! (cio) 1an lugt 1a cac toan tit sinh (hity) dien tit 6 ving don tai nit i, spin ¢ tuong
ting véi toan tit s6 hat n, = ¢ _ciy. S6 hang dAu mo ta qué trinh nhay nat gitta céc dien
tt trong gan dang lien két chat véi tham s6 nhay nat 1a ¢;; = ¢, chi s6 < ij > mudn noi
tong & s6 hang dau chi tinh téi cac nit lan can gan nhat. S6 hang thit hai mo ta tuong
tac Coulomb giita hai dién tit trén cling mot nit ¢ v6i spin nguge chiéu. p 1a thé héa hoc,

diic trung cho su thay ddi ning lugng ctia hé khi s6 hat thay doi.

C6 hai loai chuyén pha kim loai - dién moi Mott trong mé hinh Hubbard 1a chuyén pha
do diéu khién s6 lap day (FC-MIT) va chuyén pha do diéu khién do rong vimg (BC-MIT)
tuong tng nhu trén hinh (1.5).

Quan sat tryc tiép chuyén pha kim loai - dién méi Mott trong thi nghiém 14 mot thach
thitc 16n déi v6i cac nha thuc nghiem. Nhu Mott da lap luan ring khi ta thay doi khoang
cach nguyén tit trong mang a mot cach lién tuc, tai mot gia tri ag nao do sé quan sat
dugce chuyén pha, tuy nhieén viéc thay doi a 1a khong dé dang trong phong thi nghiém.
Cac nha thuc nghiem bat dau quan sat chuyéen pha kim loai - dién moi Mott bing cach
thay doi do rong vimg (loai BC-MIT) trén cau tric cia vat ligu loai perovskite ABO3 (A
la ion kim loai héa tri 2 hodc 3, B 1a kim loai chuyén tiép 3d), cu thé, nguyén t6 A dugce

thay thé bang mot nguyen t6 khac nhu trong [52], [53].

Vi dy, nguyén t6 La duge thay bing nguyén t6 Y trong LaTiOs, két qua 1a goc lien két
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urst
MIT

Kim loai Kim loai

FC-MIT

* BC-MIT

Hinh 1.5: Chuyén pha kim loai - dién moi Mott theo mé hinh Hubbard theo hai tham s6
U/t va s6 lap day n. C6 hai cach dé cé thé x4y ra chuyén pha kim loai - dién moéi Mott 1a
FC-MIT va BC-MIT [16].

n

Ti-O-Ti trong LaTiO3 gidm tit 157° xudng con 140°, diéu nay cé thé lam gidm do rong
viing 3d ta, xudng 30%. Do d6 viéc st dung céc hop chat dang Ry, A, TiO3 véi nong do
pha tap z sé kiém soat dugc do rong ving W, va khe nang lugng cé thé xac dinh thong
qua do dan quang. Khe ning luong ting dan tit 0.2 eV dén 1.2 €V khi ting nong do pha
tap (gidm z) tuong ting véi mot sy chuyén pha tit kim loai sang dién mai (1.6). Dé quan
sat dude chuyén pha kim loai - dién moi loai FC-MIT, ngudi ta thyuc hién cac thi nghiem
pha tap cho cac vat lieu ctia oxit kim loai chuyén tiép c6 tuong tac Coulomb lén. Vi du
pha tap cac 16 tréng lam thay ddi s6 lap day ctia vat lieu La;_,Sr, VOs. Gian do pha thu
duge nhu hinh (1.7), két qua cho thay chuyén pha kim loai - dién moi Mott loai FC-MIT

xay ra khi z, ~ 0.2.
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Hinh 1.6: Niia trén: Do rong viing W dugde xac dinh thong qua mo hinh lién két chat
tuong tng voi nong do pha tap x. Nia dudi: Khe nang lugng E, tuong ting véi nong do
pha tap z cho La,Y;_,TiO3 [51].

200———— x . ]
Dién moi E 1

) 5 Kim loai ]
ot = g |
2 100 g 1
Dién moi AF

] L 1 - I
0 0.2 0.4
X

Hinh 1.7: Gidn do pha dién tr suat cta La;_,Sr, VO3 phu thuoc vao 2 ¢ mién nhiét do
tit 2 K - 200 K, chuyén pha FC-MIT xay ra tai z. ~ 0.2 [54].
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1.1.2 BDién moi Anderson

Phan 16n cac nghién citu vat 1y thuong mo ta tinh chat truyen dan cia cic dieén ti trong
hé 1y tudng, khong c6 tap, cac dién tit dude mo ta bang mot ham séng Bloch trong mot
thé tuan hoan ctia mang tinh thé. Trong khi méat trat tu ton tai rat pho bién trong tinh
thé vat rdn. Mang tinh thé khong bao gi¢ hoan hao, sé ¢6 nhitng 16i, khiém khuyét, thita

hodc trong nguyen ti va dan t6i pha vo tinh chat bat bién tinh tién.

Nghién cttu cac hé mat trat ty rat kho va thuong sé duge bo qua trong cac bude gan ding
dau tién. Tuy nhién dén nam 1958, Anderson [2] da dua ra mot cii nhin méi vé mat trat
tu, theo d6 chi v6i mat trat tu di nho ciing c6 the &nh hudng mot cach dinh tinh va dang
ké dén tinh chat vat Iy ctia hé. Trong mot mau mat trat tu, cau tric vi mo chua duge
biét, khong thé tiép can bing thuc nghiem. Hon nita, cac mau la khéc nhau va ching
tuong 1ing vdi cac cau hinh khac nhau. Do d6, yéu cau mot 1y thuyét khong phai giai
quyét mot trusng hop cu thé ma can phai mo td cd mot he théng, cac thudc tinh chung.
Diéu nay c6 thé dat dugc nhs viec dua vao khai niem tinh ngdu nhién bao gom tat ca cac
bac tu do ma ching ta khong thé hosic khong muén kiém soat nhu vi tri chinh xac clia
tap va thay vao d6 bang mot thé ngau nhién. Mat trat ti clia hé ciing mot 16p sé dudc
diic trung béi tinh chat théng ke, tinh chat chung pho quat ciia ching sé thu duge bing
cach tinh trung binh théng ké. Do d6 cac phuong phap tiép can can quan tam dén cac
gia tri trung binh théng ke. Chuyén pha kim loai - dién méi gay ra béi mat trat tu goi 1a

chuyén pha Anderson, dién moi d6 goi la dién moi Anderson (hodc dinh xit Anderson).

Mot s6 két qua cho dinh xit Anderson nhu sau: Sit dung gan ding nhém tai chuan héa
(RG), 1y thuyét ti 1¢ [10] thong qua do dan lugng tit cho hé mat trat tu chi ra rang ¢ nhiet
do khong do tuyet doéi tai s6 chieu d = 1 hodc d = 2 hé & pha dién moi va khong c6 sy
khuéch tan Iugng t1t v6i bat ky gia tri nao clia do mat trat tu. Trong khi d6, tai s6 chicu
d > 2 hé mat trat tu cé thé xay ra qua trinh chuyén pha kim loai - dién mo6i nhu hinh

(1.8).

Dé khao sat anh hudng ctia mat trat tu dén chuyén pha, xét mo hinh Anderson don gian

c¢6 Hamlitonian cho hé mét trat tu

H= Zeiclci —t* Z (cjcj + c}ci> , (1.4)

<i,j>
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Hinh 1.8: Sy phu thuoc ciia tham s6 8(g) = lrllnLg theo In g tng v6i s6 chieu d > 2, d = 2,
d < 2. g(L) 1a do dan cuc bo duge chuan héa theo kich thuée L ctia hé. Duong cham
cham 1a gan ding 8 = sln(g/g.) cho truong hop d > 2 [10].

trong dé6 cac toan tit cj, ¢; 1a cac toan tit sinh, hity mot dién tit tai ntut 4. Tham s6 nhay
nat ¢* > 0, ki hieu < 4, j > nghia la tdng lay theo cac nit lan can gan nhat. Nang lugng
tréen mdi nut ¢; 1a bién doc 1ap, tuan theo ham phan bo déu trong khodng [—A/2, A/2],
véi A 1a dai lugng dic trung cho do 16n méat trat tir. Bai toan sé dude xem xét & hai gisi
han don gidn nhat 1a khong c6 mat trat ty (A = 0) va mat trat tu vo han cho mang

vuong ¢6 diéu kién bién tuan hoan [55].

Truong hop 1: Khong c6 mat trat ti

Trong truong hgp khong c6 méat trat ty A = 0, Hamiltonian dua vé ciia he dién ti tu do,
bat bién v6i phép bién ddi tinh tién. Do d6, trang thai rieng (gia tri rieng) Hiy, = Epy
la cac ham séng phing véi d 1a s6 chiéu ctia he

Ur(j) = ﬁek"“, i=0,1,..,d. (1.5)

d
va Ej, = =2t* 3" cosky, ki = 2"n, n=0,1,...,L — 1, j la chi s6 nit.
=1

Bai toan bay gio 1a tinh xac suat dé dien ti trd lai vi tri ban dau thong qua ham séng.
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Gia st vi tri ban dau (thoi gian ¢ = 0) ctia dien t1t tai nat j, ham séng
; 1 ik;j;
%U(t:O,J):ﬁZ@ : (1.6)
k
Khi d6 ham séng phu thudc vao k va thoi gian ¢ mot cach doc lap theo dang

d
) 1 i i 1 ikiji+2it*thos ki
¢(t73) - ﬁ E e k%]ze Ept ﬁ § e i . (17)
k k

o) gi6i han nhiét dong L — oo

. Aok ikijit2itt Zd: cos k; ) d .
U(t,j) = / (27r)de 5 = ZdH Ji. (2tt), (1.8)
ke[0,27]d i=1

trong d6 J la ham Bessel loai mét. Do do

. e —t2dit” ddp i
Uti=0~ /(%)de ", (1.9)

Xéc suat dé dien ti tré vé vi trf ban dau sau mot thoi gian ¢ 1a

plt) = [(t,5 = O ~ o (1.10)

Nhu vay, 6 truong hop khong c6 mat trat ti, khi thoi gian tién t6i vo cling thi xac suat

dé dien tit trd vé vi tri ban dau tién t6i 0, c6 nghia la dién tit ¢ trang thai lan truyen.

Ham mat do trang thai dia phuong c6 dang

p(J, E) = Zé(E — Ep)| <klj>|=~ / %5 <E+ 2t*Zcos(ki)> . (1.11)

kel0,2m]d

%?}%. 0 gi6i han nhiét dong lic hoc

L — oo thi ham mat do trang thai dia phuong 1a ham lién tuc. Tinh chat lién tuc nay la

khong phu thuoc vao j. V6i d = 1 thi p(j, E) =

mot dau hieu quan trong dé phan biét so véi cac trudng hop c6 mat trat tu.
Truong hop 2: Mat trat tu lon

Khi mat trat ty di 16n hodc tham s6 nhay nut nhé t*/A tién t6i 0. Khi d6 trang thai
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riéng c6 dang

Vi(j) = 04, Ei = & (1.12)

Trong gidi han nay thi ¢;(¢, j) = e %4, E; = ¢;, dan td6i xac suat trd lai vi tri ban dau
p(t) = 1. Nhu vay trong gidi han mat trat tu 16n, dién tit tré nen dinh xit, ham mat do
trang thai dia phuong c6 dang rdi rac p(j, E) = 6(E — ¢;) khéc v6i tinh chat lien tuc &

giéi han do mat trat tu yéu.

St anh hudng clia mét trat tu c¢6 thé dudge hinh dung thong qua btc tranh don gian trong
khuon kho 1y thuyét truyen dan luong tit. Cu thé, séng dén dude gia dinh lan truyén tu
do trong khong gian va chiu sy tan xa dan hoi tit moi vi trf tap. Sau do, tat ca cic song
dugc tan xa nhiéu lan c6 thé giao thoa va mat do ham séng 1a két qua cia qua trinh giao
thoa phtic tap. Trong cach tiép can clia Feynmann trong co hoc lugng ti, sy lan truyen
clia don hat lugng t1t tit ntt r dén r’ duge mo ta béi bien do phiic cia ham 'G(r,r’), duge
biét dén la ham Green. Ham nay la tong ciia tat ca cac déng gép dudc lien két tit r dén
r’, moi déng gop ¢ duge mo ta béi mot bien do phitc A;(r,r’), ma pha ctia né ti 1é véi do
dai dudng dan day di va véi tat ca su lech pha rieng 1é tai méi lan tan xa. Xéac suat dé

dién ti di tit r dén r’ 14 binh phuong modul ctia ham Green

P(r,y’) = |G(r,r)]” =) [A;(r,r) + ) Ai(r,r) A3 (r,r). (1.13)
J i#£]

S6 hang dau tién 1a hoan toan co dién, xac suat dé di tit r dén r’ la tong xac suit cla tat
cd cac duong rieng ré déng gop cho sy khuéch tan ciia dién ti trong hé. S6 hang thit hai
tuong ing véi giao thoa lugng ti gitta cac duong khac nhau, va déng gép ctia né duge cho
14 bi triet tieu khi 1y trung binh theo mat trat ty. Tuy nhién, c¢6 nhitng déng gép van
ton tai sau khi lay trung binh theo mat trat tu. Vi du nhu truong hop khi mot duong A;
va mot duong tu hgp Aj cing dén céc tam tan xa nhu nhau r = r’ nhu quy dao (¢) trén
hinh (1.9), khi d6 giao thoa lugng tit lam tang xac suat trd vé vi tri ban dau. Khi r # r’,
lap luan tuong tu ap dung cho quy dao nao chia vong lap (quy dao (d) trén hinh (1.9)),
do n6 c6 thé giao thoa véi qui dao ma vong lip dude di chuyén ngudc; trong truong hop
nay, giao thoa lugng tit lam gidm truyén dan tit r dén r’, va mac dit chuyén dong van la

khuéch tan nhung hing s6 khuéch tan va do dan dién gidm. Cho t6i nay, cdc nghién ctiu

1Cac dai lugng véc to trong luan an sé duge ki hieu in dam
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Hinh 1.9: Déng gép giao thoa clia mot vai cau hinh da tan xa trong moi truong mat trat
ti. a) Ba cau hinh dién hinh tit r dén r’, mdi dudng 13 mot bude ngau nhien trong boi
canh c6 tap chat va duge thé hién 1a méi mot mau tuong ing. b)-d) la cdc dong gop ton
tai sau khi lay trung binh khi c6 mat trat ty. Cac dudng nét lien biéu dién bién do truong,
cac dudng nét ditt biéu dién sy lién hop ctia né. b) Doéng gop co dién dan téi khuéch tén,
s6 hang dau tien trong phuong trinh (1.13). ¢) Quy dao vong trong truong hop r = r’,
g6p phan gia tang sy chuyén dong vé vi tri ban dau. d) Quy dao chita mot vong lap trong
truong hop r # r’, n6 chi phéi cac dinh xtt yéu va lam gidm sy khuéch tan [60].

md6i chi ding lai 6 nhitng quy dao chita mot vong lip duy nhat, rat nhiéu nhitng déng
g6p khac (nhiing quy dao nhiéu vong va tat ca nhitng cap dudng dan c6 cing chung tan
xa déu két thiic ciing mot diém) mang lai hiéu ng giao thoa khong triét tieu. Ching c6
thé dan t6i khong chi lam giam do din, ma né lam triét tieu hoan toan su truyen dan,

dua t61 mot hiéu ting goi la dinh x1t manh hay dién moéi Anderson.

Khi khong c6 mat trat tu, ham séng ctia dién t1t trong mang tinh thé tuan hoan la ham
song Bloch. Nhung khi c¢6 mat trat tu, thay vi coi céc dién tt nhu cac séng lan truyen
v6i thoi gian séng ngan, ching c¢6 thé xem nhu séng gisi han trong khong gian c¢6 thai
gian séng dai. Ham soéng (r) clia dién tit nhu ham mi dinh xt xung quanh diém 79 mot

khoang céach £ (goi 1a do dai dinh x@) ¢6 dang nhu hinh (1.10).

() ~ Aexp (—%) . (1.14)

Do dai dinh x1t ¢ da duge danh gid trong mot sé truong hop hé ngung tu Bose-Einstein
(BEC) mot chiéu [61], hai chiéu va ba chiéu [10],[63],[64]. Cu thé, do dai dinh xit phu
thuoc vao bien do thé ngdu nhien Vi va do dai tuong quan ctia thé ngau nhien og (d6i
v6i thé ngdu nhien, bién doi Fourier ctia ham tuong quan triét tieu tng véi k > 1/0R)

trong truong hop he ngung tu Bose-Einstein (BEC) mot chiéu ¢6 "thé 16m dém" (speckle
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Ham song trang thai lan truyén

VA VAVAVAVAVAVAVAN

Hinh 1.10: Ham séng ciia dién tit trong thé tuan hoan ion c¢6 dang 1a ham séng Bloch
(phia trén), ham nay la ham lan truyén. Trong khi d6, néu nhu ¢6 mat trat tu thi bat
bién tinh tién bi pha v, thé ning tai moéi nguyen tit 1d mot dai lugng ngau nhién, khi dé
thi ham séng tré nén dinh x, suy giam theo ham mi trong khong gian (phia duéi), W
ddic trung cho do mat trat tu ctia cdc nit tap trong he [50].

potential) [61] nhu sau

2R k?
mm?Vior(1l — kor)O(1 — kog)

£ = (1.15)
v6i © 13 ham Heaviside. Két qua nay phtt hop v6i két qua thu duge tit phép tinh ma tran
truyen [62]. D6i v6i truong hop ba chiéu, 1y thuyét nhom tai chuan hoa (RG) [64], [63],
[10] dua ra 131 gidi ctia do dai dinh xit trong ving 1an can A < A, (A 1a do 16n méat trat

tu, A, 1a do 16n mat trat ty t6i han) nhu sau
Eoc (A=A (1.16)

vGi gia tri s6 mil t6i han v ~ 1.68 (&~ 1.58 khi tinh toan st dung mo phéng mo hinh

Anderson [17]).

Vé mat thyc nghiém, dinh xtt Anderson da duge tim thay véi séng anh sang [65] - [66],
vi séng [67]-[68], song am [70], va khi dién tit [71]. Tuy nhién, d6 déu khong phéi 1a cac
quan sat tryc tiép dinh x@ ham s6 mii ctia bat ky séng vat chat loai nao. Nam 2008,

nhém nghién citu sinh ctia Philippe Bouyer [53] 1an dau tién da quan sat tric tiép dinh
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x1t Anderson clia séng vat chat. Két qua 1a quan sat duge sy dinh x1t ham s6 mil ctia hé
ngung tu Bose-Einstein (BEC) mot chicu duge kiém soat bdi chiim lazer thong qua mat
do nguyén t1t nhu ham ctia thoi gian. O méat trat tu du yéu va trang thai tinh, mat do

nguyén tit dinh x¢ theo ham e mfi, mot dau hiéu tric tiép ctia dinh x1it Anderson nhu
hinh (1.11).

420 1,000

410 (c) (@

400

2 o
5 in

rms width {mm)}
[=]
:II

J

n 4100

10

Mat d¢ nguyen tw (Atom/pm™)

-0.8 -0.4 0.0 0.4 0.8

z {mm) Z (mm)

Hinh 1.11: Dudng mau hong trong (c), (d) 1a mat do trang thai ban dau, mau dé tuong
tng v6i quan sat dinh x@ Anderson [58].

Hinh 1.12: (a) Trang thai ban dau ctia ngung tu Bose-Einstein, (b) Biy tit truong theo
chiéu doc z tat, trang thai dinh xt xuét hién [55].

Thi nghiém bat dau bang viéc dua vao khoang 1.7x10% nguyen tit 8"Ru doc theo mot 6ng
¢6 ban kinh theo chiéu ngang 1a 3 ym va theo chiéu doc 1a 35 ym, hinh (1.12). Mot bay
quang - tit di huéng duge tao ra doc theo truc z, trong dé6 mot séng quang hoc véi tan sd

bay theo chiéu ngang w, /27 = 70 Hz vA mot bay tir trudng c6 tan sé theo phuong doc
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w,/2m= 5.4 Hz. Sau d6, mot "thé 16m dém" (speckle potential) stt dung chuum lazer thong
qua tam khuéch tan duge &p dung cho hé. Thoi diém ban dau ¢ = 0 va tat bay tit truong,
BEC bét dau mé rong doc theo truc z khodng mot vai mm (do tuong tac day noi tai gitta
cac nguyen tit 5"Rb). Do sut 6 mit ctia thé quang hoc mat trat ty, BEC bat dau md rong

nhung syt md rong nhanh chéong diung lai nhu 1.12 (b).

Do dai dinh xit thu duge tit ham mat do trang thai cling dude so sanh véi két qua 1y
thuyét tuong ting nhu phuong trinh (1.15) trong [61]. O hinh (1.13) cac cham tron 1a két
qué thu duge tit ham séng ciia thi nghiem. Dudng nét dit 1a két qua thu dudge tit phuong
trinh (1.15). Mién to0 dam 13 mién sai sd. Nhu vay, két qua cho do dai dinh xt la phu hop
v6i két qua 1y thuyét.

2.5

15F

Lo (Mmm)

1.0~

0.5

0.0

0 20 40 60 80
Vg (Hz)

Hinh 1.13: Do dai dinh xit x4c dinh trong thi nghiem BEC mot chiéu [55].

1.2 Ly thuyét moéi trudng dién hinh

1.2.1 Ly thuyét trudng trung binh dong (DMFT)

Viéc kham pha ra cac hop chat ciia cac fermion ning va siéu dan nhiét do cao da gay cha
¥ manh mé t6i cac hé tuong quan manh. Trong cac hé nay tuong quan dién tit - dién ti
la dang ké so véi dong ning ciia cac dién tit. Nhiéu mo hinh va ly thuyét duge dua ra dé
giai thich cho céc thi nghiém trén cac oxit ctia kim loai chuyén tiép, tit chuyén pha kim
loai - dién moi cho t6i cac van dé vé phan sat tir linh dong. Trong d6, hai mo hinh don

gian nhat 1a mo hinh Hubbard [17],[15],[19] v mo hinh mang Kondo [50]. O truong hop



27

mot chiéu, ching ta c6 thé khao sat hai moé hinh mot cach hé théng bang nhiéu phuong
phép khéac nhau. Tuy nhién, ¢ sé chiéu 16n hon, ching ta khong c6 mot 161 giai tong quat
cho hai mo6 hinh nay. Mot s6 phuong phap tinh s6 gép phan gidi quyét cAc mo hinh nay
nhu phuong phéap chéo héa chinh xéc (ED) va Monte Carlo lugng tit (QMC). Tuy nhién,
phuong phap chéo héa chinh xac bi gidi han béi sy tang lén theo cap s6 nhan ctia s6 phép
tinh theo kich thuéc ctia he, trong khi d6 phuong phap Monte Carlo lugng ti bi han ché

4 mien nhiét do cao.

Mot gan ding da dude xay dung va phat trién dua trén ¥ tudng la thay thé mot mang
nhiéu dién tit bang mot bai toan tap. Cu thé, bic tranh tap duge hinh dung 1a mot niat
lugng ti duge nhiing vio mot bé dién tit (cac dién t1t trong bé 1a khong tuong tac véi
nhau) va tuong tac véi bé dieén t nay thong qua mot truong hieu dung dude xac dinh
mot cach tir hop. Mo hinh tap cung cap mot cai nhin tric quan vé dong lite hoc cuc bo
ctia mot hé luogng ti nhiéu hat. Rat nhiéu céc phuong phap duge dua ra dé giai quyét mo
hinh tap nay. Cac diéu kién tu hop can théa man tinh chat bat bién tinh tién v cac hiéu
ting két hop trong mang. Gan diung nay duge goi 1a gan dung ty hop don tap (LISA). Ban
chat ctia LISA 13 Iy thuyét trung binh Weiss cho hé Iugng tit nhiéu hat. Ly thuyét trung
binh & day duge hiéu 1a khong phai tat ca cac thang giang déu bi déng bang. Cu thé, chi
thang giang trong khong gian la bi déng bang con tat ca cac thiang gidng dia phuong van
duge xem xét (vi du nhu trang thai lugng tit tai mot nit thay doi theo thai gian). Do dé
LISA con duge goi la 1y thuyét truong trung binh dong. Georges and Kotliar chi ra réng
mot pha kim loai tai d = oo ctia mo6 hinh Hubbard 14 mot pha chat 16ng Fermi véi moi
gid tri pha tap va do 16n tuong tac [$]. Muc dich chinh ctia Iy thuyét truong trung binh
dong la thay vi gidi quyét véi bai toan mang véi nhiéu bac tu do, ching ta xét mot nit
luong tt nhiing trong mot bé cac dién tit chita tat ca cac bac tu do con lai. Khi d6 bai
toan sé dugce dua vé bai toan Anderson mot tap hieu dung, cac bac tu do ciia bé dién ti

dude lay gan ding bang mot ham lai va phai xac dinh mot cach tu hop.

Xét Hamiltonian ctia hé c6 dang

H=— Zti’j (CLC]'U + C;r-acig> + Uzni»ﬂlu, (117)

ijo

v6i ¢l_(ciy) 12 todn tit sinh (hity) dién ti & it 7 véi spin 0. t;; 1a tich phan nhéy gitta hai

nat 4, j. U 1a thé Coulomb clia hai dién t1t trén cing mot nat.
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Hinh 1.14: Xét ciu tric & s6 chidu d = 3, s6 phdi vi Z = 12, ¢6 thé coi la lén. O gi6i
han d hodc Z — oo, bai toan nhiéu hat c6 thé dua vé bai toan mot tap nhing vio mot bé
dien tt. Cac dién tit trong bé c6 thé nhay vao hodic ra nit nay va tuong tac véi tap, trang
thai dién t1t & nit c6 thé thay doi theo thai gian [59].

Ham tac dong S cho mo hinh Hubbard duge cho béi

h/d¢[§:cw_ (————u)cw E:t”ggqa4—§:(hz e (P)e ()i (7)

ijo

(1.18)

VOl ¢f, ¢y 12 cac bién Grassmann.

Tach ham tac dong S lam ba phan
S =2S,+AS+SO (1.19)

trong do6 Sy 1a ham chi chita cac bién tai nat 0
/dT [Z Coo (T (— [L) oo (7) + Ucor(T)cor (7)o, (7)o (7) | - (1.20)
AS 13 ham chita tham s6 nhay nut tir nat 0 dén cac nat con lai ¢ # 0

B
AS = —/dT Z [tiOC;‘kgCOa + tOZ‘CSUC,'J] (121)
0

1#0,0
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va phan con lai ki hieu 1a S© 14 phan ham téc dong véi 4,5 # 0

§(0) _ i dr [Z < (7) (a% - )cw — Y tiiCcio + Y Uk (T)en(r)e (T)ey (7)

i#0,0 ij#0,0 i#£0

(1.22)

0 gidi han d — 0o, ham mat do trang thai xét cho mang siéu lap phuong sé tré thanh
ham Gauss va md rong mot cach tiy ¥ (cong thitc 7.4 trong [59]), do d6 dé ham soéng ¢
¥ nghia ta can lay ti 1¢ tham s6 nhay nuat ¢;; thanh \tf Khi Z — oo chi ¢6 déong gép cta
cac ham Green G\")

ijo

GO (11— 73) = (Trcio (11) i (72)) (0)- (1.23)

Ap dung dinh 1y lien két cum va chi xét cac déng gop ciia ham lien thong, ham tac dong
dia phuong DMFT c6 thé duge biéu dién thong qua trusng trung binh "Weiss" G(r, — 7)
(mo té& bien do hiéu dung dé mot dien tit duge tao ra tai nat 0 ¢ thai diém 7; - nhay tir

bé dién tit vao va bi hity 6 thai diém 7 - trd lai bé dien ti) nhu sau

Sloc = — /dTl/dTQZ 7’1 7’1—7'2)600(72)

B
+U/ drcgy(7)cor(T) oy (T)coy(7) (1.24)
0
v6i G N — 1) = — <8%1 — ,u) Orimy — Ao (T1 — T2), Ay(T1 — 72) 1 ham lai héa duge dinh
nghia
AT ) =Y it G (T — 7). (1.25)
7,370

Cudi ciing, ta can moi quan hé gitta ham Green G”J(T —7') (1,7 # 0) v ham Green ctia
toan mang

G = Gy — Gine Gl Gojo. (1.26)

ijo

Dé thuan tien, méi quan heé giita cac ham Green dia phuong Goor = G, va trudng trung
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binh "Weiss" G~! dugc thé hién qua phuong trinh Dyson

G M iw,) = G5t (iwn) — Zg (iwy,)

g

= iwy, + 1 — Ay (iwy,) — 35 (1wy,). (1.27)

Khi d — oo ta ¢ X, (k,w) = 3, (w), ham Green mang trong khong gian k, Gy, (iw,) dugc

cho bdi

1
Gyo (tw,) = - - . 1.28
ko (in) Wy, — ex + 1 — Xy (iwy) ( )

Thuyc hién bién déi Hilbert ta thu duge ham Green dia phuong

. y 1
Go(iwn) = ; Gieo (i) = ; iwy, — e+ p — Xy (i)’

= / de - pol) : (1.29)

iwy, — €+ 1 — 2 (iwy,)

—00

trong do6 po(w) tuong ting véi ham mat do trang théai khong tuong téac. Vong tu hgp trong

DMFT dudc déng lai bang phuong trinh

. 1 . . . .
Gio(iw,) = —z / H Dc; Dciy|cio(iwy)ch (iwn)] expl—Sioc] (1.30)
v6i
Z = /HDCZ,DCZ-U exp[—Sioc- (1.31)

Céac phuong trinh (1.24)-(1.30) tao thanh hé phuong trinh ty hop cho ham Green dia
phuong G, (iw,) va nang lugng rieng 3, (iw,). Cac phuong trinh nay c6 the duge giai
bang phuong phap lap nhu sau: Dau tién bat dau véi mot gia tri clia nang luong riéng,
thong qua phuong trinh (1.29) dé thu duge ham Green dia phuong, sau d6 thu duge ham
Green ctia bé dién tit tit phuong trinh (1.27). Sau d6 x4c dinh ham tac dong dia phuong
méi Sj,e & phuong trinh (1.24) dé tinh tinh ham Green dia phuong méi & (1.30) va ham
Green bé méi. Tuy vay, viec giai bai toan mot tap van 1a mot bai toan khé, khong thé
gidi tong quat.

Cudi cling, cht ¥ ring ham tac dong Sy, mo ta dong liyc hoc clia tap véi tuong téc day
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lien két v6i bé dien tit dan, do vay né tuong duong véi mo hinh tap Anderson
Hyop = Uc%cTch — I Z cjfca + Z (V;wajwcg + H.c) + Z 5kgazaaka, (1.32)
o ko ko

trong dé6 aLG(a;w) 1 toan tit sinh (hiy) dién tit dan v6i nang luong ey, Vie 12 yéu té ma

tran lai hoa giita tap va bé dien ti.

1.2.2 Ly thuyét trudng trung binh dong (DMFT) -
Ly thuyét méi trusng dién hinh (TMT)

Cac tinh chat ctia mot vat ran khong chi chiu dnh hudng ctia tuong tac giiia cac dien ti
trong thé tuan hoan ctia mang tinh thé, vi ¢ d6 luon c6 hién dién ctia mat trat tu, khuyét
tat tréen mang, hay nhing tap. Cu thé, tuong tac Coulomb va méat trat tu déu dan t6i
su chuyén pha kim loai - dién mo6i khac nhau. Chuyén pha kim loai - dién moéi Mott gay
ra béi Iuc day Coulomb gitta cac dién ti, két qua la xuat hien mot khe ctia ham mat do
trang thai tai mic Fermi. Ngucgc lai, dinh xt Anderson la do sy tan xa nguge cua cac
hat khong lien két tit sy phan b ngdu nhién ciia céc tap [2]. Tai chuyén pha Anderson
diic tinh ctia ham pho thay déi tit ham pho lién tuc sang ham pho diém day dac. Ca hai
chuyén pha MITs nay déu duge dac trung béi mot dai luong duy nhat 14 ham mat do
trang thai dia phuong (LDOS). Mic diu LDOS khong phai 1a mot thong so6 trat tu lien
quan dén mot chuyén pha pha v& déi xing, nhung né cé thé phan biet duge mot kim loai
va mot dién moi.

DMFT c6 thé mé rong bai toan tuong quan dien tit véi mat trat tu dia phuong [73]. Xét

mo hinh Anderson - Hubbard cho dién tt tap v6i Hamiltonian

[:[ = —t Z CIUCJ'U + Z EiNis + U Z ﬁiTTALQ, (133)
ij,0 0 %

ning lugng ionic &; 14 bién ngdu nhién dia phuong, tuan theo mot ham phan b6 P(g;), c6

thé 1a mot ham lien tuc. Néu trong khuon kho ctia DMFT anh hudéng clia mat trat ti

duge xac dinh thong qua gia tri trung binh cong ciia LDOS sé khong mo ta duge tinh

chat vat ly ctia dinh xit Anderson [72]-[73]. Dé khac phuc duge didu nay Dobrosavljevic

[19] da cting céc cong sy dua ra mot bién thé cia DMFT & d6 gid tri trung binh nhan ciia
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LDOS dugc tinh toan tu hgp nhu mot thong s6 trat tur cho chuyén pha Anderson. Nhém
clia ong da tap trung tim mot thong s6 trat tu co thé xac dinh thong qua tinh toan ty
hop va mo ta theo kiéu truong trung binh cho dinh xt Anderson. Hinh thiic luan nay
khong bi han ché ¢ mién nhiét do thap hosic mién chat 16ng Fermi, va ngoai ra cé thé két
hop v6i 1y thuyét truong trung binh dong DMFT cho hé tuong quan manh [20], [29]. Ly
thuyét nay duge goi la 1y thuyét mai truong dién hinh (TMT), mé ra huéng gidi quyét

cho cac he dién tit ma chiu chi phéi béi vat 1y phi nhiéu loan.

Dua trén y tudng xem xét ting hat riéng ré cia Anderson [2], Dobrosavljevic va céc cong
sy tién hanh khao sat kha nang mot dién t phi dinh xit tit mot nit cho sdn khi mat trat
ty 16n. Diéu nay dé dang thyc hién nhat bing cach tap trung vao mat do trang thai dién

tit dia phuong tai nat ¢ (LDOS) (khong phéi la trung binh)
pilw) =D 6w — wn)la (D). (1.34)

Mat do trang théi toan cuc ADOS (lay trung binh) la khong bi triét tiéu tai chuyén pha
Anderson trong khi dé6 LDOS trai qua mot sy thay doi vé chat khi xay ra qua trinh dinh
x1t. Diéu nay xuat phat tu thuce té ring LDOS do tryc tiép bién do dia phuong ctia ham
song dien tit. Khi dién ti dinh xit, ham pho chuyén tir lien tuc sang gian doan, va gia
tri dién hinh ctia LDOS bi triet tieu. O mién kim loai, nhung rat gan véi su chuyén pha,
cac dinh ctia ham denta trong cong thitc (1.34) chuyén thanh cac trang thai cong hudng
ton tai lau dai, va do dé thu duge mot ti lé thoat hitu han tit mot nat cho sin. Theo quy
tac vang Fermi, ti lé thoat nay c6 thé udc tinh thong qua tham sé nhay niat ¢ va mat do
trang thai dia phuong p khu vic lan can ciia nit cho sdn. Do vay, ti 1é thoat dién hinh
duge xac dinh bsi mat do trang thai dién hinh (TDOS), vay nén TDOS tryc tiép xac
dinh do dan cta cac dién tit. Nhitng lap luan don gidn nay goi ¥ rang TDOS nén dudc
nhin nhan nhu mot thong s6 trat tu phit hop tai chuyén pha Anderson. Béi vi ham phan
b6 cho LDOS cang mé rong khi qué trinh chuyén pha dang tieém can, gia tri dién hinh
mong mudn duge biéu thi tot bdi gia tri trung binh nhan py,, = exp (In p), v6i () nghia la

lay gia tri trung binh thong thuong.

Dé xay dung mot 1y thuyét ty hgp cho cic thong s6 trat tu, Dobrosavljevic [19] da dé
xuat phuong phap hoc (Cavity method), mot chién luge tuong tu muon tit DMFT [3].

Trong cach tiép can nay, mot nit cho sin dude nhing vio mot moi truong hieu dung dac
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trung bdi ham nang lugng rieng dia phuong X(w). Dé don gidn, ho tap trung vio mot mo
hinh don dai lién két chat cia cac dien tit khong tuong tac véi nang lugng trén nut e;

theo phan bd P(g;). Khi d6 ham Green dia phuong tuong ting sé ¢6 dang
Glw, &) = [w—e — AW)] ", (1.35)

trong d6, ham hoc A(w) duge dua ra béi

A(w) = Ap(w — X(w)) (1.36)
Ap(w) =w — Gol(w) (1.37)

v6i ham Green mang )
Go(w) = /_ dw SOEWCB, (1.38)

Ia bién doi Hilbert ctia ham mat do trang thai khong tuong tac po(w).

V6i moi truong hieu dung duge xac dinh tit nang lugng rieng ¥ (w), ham mat do trang
thai dién hinh TDOS dugc cho béi

pon(e) =exp { [ deip(e stz (139)

trong d6 LDOS p(w,¢;) = —1/73G(w, €;). Ham Green tuong tng véi pyp(w) duge xac
dinh béi bién déi Hilbert
+o00 /
Pryp (@)
thp — /_OO dw/ﬁ (140)

Cudi cting, vong lap duge khép lai bang viéc dat ham Green ctia moéi truong hieu dung

Gem bang v6i ham Green tuong ting v6i thong s6 trat tir dia phuong, nghia 1a
Gem(w) = Go(w — X(w)) = Giygp(w). (1.41)

O day, cac bude duge xac dinh béi cac phuong trinh (1.35)-(1.41) 1a khong chi riéng cho
bai toan khong cé tuong tac. Quy trinh giéng nhu vay c6 thé duge sit dung trong bat
ky 1y thuyét dic trung bdi mot nang hugng rieng dia phuong. Khic biét duy nhat trong
quy trinh nay la dinh nghia gia tri dién hinh ctia mat do trang thai dia phuong TDOS &
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phuong trinh (1.39) nhu mot thong s6 trat tu cho chuyén pha kim loai - dién moi. Néu
ching ta chon trung binh cong thay vi trung binh nhan cho LDOS, & giéi han khong
tuong tac ly thuyét nay sé dua vé gan dung thé két hop CPA [72], [74] cho ra két qua
hitu han cho ADOS véi bat ki gia tri ndo ctia mat trat ty, nhung khong tim ra chuyén
pha Anderson. Do d6 TMT la mot 1y thuyét cé dic trung rat tuong tu véi CPA, tuy
su khac biet nhé nhung rat quan trong do6 1a viéc chon thong s6 trat tu cho dinh xit

Anderson. Hinh (1.15) 1a két qué& chinh ma nhém Dobrosavljevic [19] da sit dung 1y thuyét

2.0

1.5
[
410

0.5

0.0 &
0.0 . . 1.5

Hinh 1.15: Ham mat do trang thai duge tinh theo trung binh cong p., (tbecmetic averaged)
va trung binh nhan pgy, (tbnetric averaged) nhu la ham ctia do mat trat tu W. Két qua
thu duge cho thay Pryp trict ticu tai mot gia tri httu han dac trung cho do mat trat tu W,
trong khi p,, van la gid tri hitu han khi W 16n [19].

moi trudng dién hinh 4p dung cho mang vuong ba chiéu. Két qua cho thay gia tri trung
binh cong ctia ham mat do trang théi p,, khong cho dugc gia tri t6i han & mién mat trat
tu 16n. Trong khi do thi mot gia tri t6i han ctia cuong do mat trat tu W cé thée thu duge
khi pyyp tién t6i 0. Diéu nay ching t6 ring viée xap xi gia tri dién hinh ctia ham mat do
trang thai TDOS bang gi4 tri trung binh nhan da duwa ra mot tiéu chuan tuong minh cho
chuyén pha Anderson va hon thé n6 khong chi tét cho bai toan khong cé tuong tac, ma

con tiép tuc thanh cong cho cac bai toan phiic tap hon khi c¢6 ca tuong téc va mat trat ti.
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1.3 Cac nguyén t1i cuc lanh trén mang quang

hoc

1.3.1 Mang quang hoc trat tu

Phuong phap dé luu trit va by cac nguyéen ti trung hoa hay cac hat dien tich dugc diing
trong cac thi nghiem 1 chia khéa cho nhiing tién bo khoa hoc tit pham vi hat co ban cho
t6i cac nguyen ti cue lanh. Ving nang luong cue lanh c6 thé tiép can tit su phat trien
clia viec lam mat hé bang chiim tia lazer va céc bay nguyeén tit dude phét trién tit nhiing

nam 1986 [77], [75].

Déi v6i cac hat dien tich c6 tuong tac Coulomb manh, ching c6 thé duge bay trong dién
truong hodic trusng dien tit [79]. Kicu by nay khong phu thudc vao cau triic noi tai clia

ion, rat thuan tien dé thuc hién nhiéu loai thi nghiem.

Déi v6i cAc nguyen ti trung hoa, co ché dé bay yéu hon so véi tuong tac Coulomb. Biy
nguyen tit trung hoa c6 thé thuc hién trén ba loai tuong tac khac nhau tuong tng bay ap

suat bitc xa, bay tit va bay ludng cic quang.

Bay dp suat biic va: Hoat dong gan vé6i cong hudng dnh sang, c6 do sau clia thé theo don
vi nhiet do (U/kg) ¢6 khoang vai K [31], do sy phan tan rat manh nén ching cho phép
bat giit va tich tu cac nguyeén ti ngay ca véi khi nhiét. Trong loai bay nay, tap hop cac
nguyen tit sé duge lam lanh dén nhiét do ¢ 10 pK. Tuy nhién, hiéu suat theo phuong
phép bay nay bi giéi han bdi cac kich thich quang manh mé. Nhiet do c6 thé dat duge bi
gi6i han bdi giat phonon, mat do c6 thé dat dugce bi gidi han bdi bic xa bay va cac va
cham khong dan hoi bdi anh sang.

Bay tu [32]: Dya vao trang thai clia lyc trén méomen ludng cuc tit trong truong khong
dong nhat. Do sau ciia thé cd khoang 100 mK, 1 cong cu tuyét voi dé lam bay hoi va
ngung tu Bose-Einstein. Tuy nhién, kiéu bay tit nay cé mot han ché la phu thude vao
trang théai noi tai ctia nguyeén t.

Bay ludng cuc quang hoc: Dita vao sy tuong tac clia ludng cuye dién véi dnh sang, yéu hon
nhiéu so véi hai co ché & trén. Do sau ciia hd thé nhé hon 1 mK. Kich thich quang hoc

c6 thé gitt duge ¢ miic cyc thap, do dé khong chiu d&nh hudng béi céc co ché cam tng
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anh sang nhu trong bay ap suat bic xa. Dudi diéu kién thich hgp, co ché bay khong phu
thuoc vao trang thai co ban ctia dien ti. Do d6, trang thai dong luc noi tai ¢ thé duge
khai thac. Hon nita, cac thi nghiem nay c6 thé tao ra nhiéu dang bay véi hinh hoc khac

nhau nhu thé ning di huéng.

Huéng nghién ctiu clia chting t6i lien quan dén cic thi nghiem ma da duge thie hién trén
hé cac nguyén tit trung hoa duge bay bang ludng ciic quang hoc. Do d6, trong luan an
nay, toi sé dua ra mot s6 khai niem va dinh nghia lien quan dén bay nguyén ti trung hoa
bing chiim tia lazer. Co ché lam mét cac nguyén tit trung hoa bing chiim tia lazer c6 thé
duge hinh dung nhu sau: khi chiim 4nh sang chiéu vho mot nguyén tit trung hoa, nguyén
tit ¢6 thé hap thu va phét xa trd lai photon. Quéa trinh nay dién ra nhiéu lan lam cho mo
men clia nguyeén tit thay doi. Két qua la van toéc trung binh va dong nang ctia mot tap
hop nguyén ti gidm. D&i v6i tap hop céc nguyén tit, nhiet do dong lic hoc ciia ching
ti le thuan véi phuong sai van téc ctia ching. Nghia 13 khi van téc dong déu hon tuong
ing v6i nhiét do thap hon. Day chinh 1a co ché ding trong ki thuat lam lanh nguyén tit
bing lazer. Nhiét do c6 thé dua xudng 100 ©K bang ki thuat lam mat Doppler. Ngoai ra,
nguyeén ti trung hoa trong truong anh sang c6 thé tao ra ludng cuc dien, ludng cuc dién
nay tac dong véi truong anh sang tao thanh lyc luéng cuc quang. Do 16n va huéng cia
luéng cyce dién phu thudc vao truong dién tu cia lazer va ham phan cyc cua nguyén ti.
Dong thai ludng cuc dién cam tng lai tac dung véi truong dién cia lazer. Két qua 1a mot
thé ludng cic quang ti 1é véi cuong do cia truong anh sang. Do sau cia thé ludng cuc

quang c¢6 mot vai pkK.

Mo hinh dao dong

Khi mot nguyén tit dat vao anh sing lazer véi truong anh sang E dao dong véi tan s6 w,
dan t6i mot momen ludng cuc dién p(w) ti 1é véi dién truong E nhu sau p(w) = a(w)E,
a(w) goi 1a do phan ciyc phiic. Thé niang tuong tac gitta momen ludng cic dién trong dién

truong E cho béi cong thic

Uqgip x —(p.E) o —Re(a)I, (1.42)

v6i dau () biéu thi lay tri trung binh theo thoi gian trén cic dao dong nhanh, cudng do
truong I = goc|E?|/2, E 1a bién do cia dien truong E, ¢ 1a téc do anh sang. Nhu vay 1a

thé nang ludng cyc ti 16 véi cuong do chim sang /. Phan 4o ctia do phan cuc cho ta thong
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tin ti lé tan xa tu phat
[ye o< Im[ar(w)] 1. (1.43)

D6 phan cuc a(w) ¢6 the duge xac dinh thong qua moé hinh co dién. Bic tranh c6 thé
duge hinh dung mot cach don gian 14 mot dien ti (m,, dien tich e) lién két dan hoi véi
16i c¢6 tan s6 rieng wy. Dua vao tich phan phuong trinh chuyén dong, o c6 thé xac dinh
thong qua biéu thitc [39)]

I'/wy
wi — w? —i(w3/wd)T

a(w) = 6meyc”

v6i wy & tan so riéng clia nguyeén ti, I' tuong tng véi ti lé phan ra cua trang thai kich

thich. Xét ¢ gidi han bao hoa thap (it trang théi kich thich, ti 1¢ tdn xa thap) va do lech

A = w — wy 16n, khi d6 thé ludng cuc va ti 16 tan xa tuong tng [39] 1a
3mc? r r
Udip = — I(r), 1.44
= (o ) T (L41)
3rc2 (w\’/ T r \?
r, =21 (% I(x). 1.45
2hw (wo) (wo —w * wo + w) (r) (1.45)

Trong hau hét cac thi nghiém, chum lazer dugce sit dung c6 tan s6 w gan véi wy do do

|A] < wp, tiic 1a w/wy ~ 1 v& c6 thé loai bd s6 hang 1/(wy + w), dan t6i

3nc? T
Udip = ﬁz[(l’), (146)
3rc? (T

Hai biéu thitc trén thé hién tinh chat vat 1y ctia thé ludng cyc quang mot cach ngin gon.
Cu thé, Ug, tf 16 voi I/A, trong khi d6 T, ti le voi I/A2. Khi A > 0 (4nh sang xanh) thé
ludng ciic quang la day, khi A < 0 (anh sang d6) thé tuong ting véi thé hit, hinh (1.16).

Mudn tao thanh mang cac nguyén tit thi ngudi ta phai tao ra cac thé bay sip xép mot
cach tuan hoan. Diéu nay c6 thé lam duge bang cach dimng cac chiim lazer két hgp chiéu
ngugce chiéu vao nhau. Hai chtim séng két hop chiéu vao nhau sé tao nén séng ditng véi
cac bung séng va nit séng c¢o dinh trong khong gian. Khi ta dua vao cac nguyén tit cic
lanh thi nhitng diém nat séng hay bung séng la nhimg diém giam cam nguyén ti tuy theo

dieu chinh séng 1a xanh hay d6. Néu ding hai cip chim séng theo hai phuong vuong goc



Hinh 1.16: Thé ludng cyc quang ctia chim lazer Gaussian lan lugt véi lech dé (a) va
lech xanh (b) [83].

thi ta c6 thé tao nén mang hai chiéu, néu ding ba cap chiim séng thi ta c6 thé tao mang
ba chiéu.

Cong huong Feshbach

Cong hudéng Feshbach [84], [35] ¢6 the lam thay d6i do 16n tuong tac thong qua viec thay

A
v
I T E
K Kénh déng
%n :
E
)
=
=
Z
»>
0 R

Hinh 1.17: M6 hinh hai kénh cho cong hudng Feshbach. Hién tugng xay ra khi hai
nguyén ti va cham & nang luong E 6 kénh dau vao cong hudng véi trang thai lien két E,
¢ kenh dong. Trong khuon kho khi cyc lanh, va cham thudng xy ra ¢ nang lugng E — 0,
do d6 cong hudng két cip can dieu chinh nang lugng tit E, gan 0 [36].

doi do dai tan xa gitta cac nguyen tit cuc lanh. D6i véi cac nguyén ti cham (da duge lam
lanh), va cham gitta ching x4y ra trong mot thoi gian nhat dinh, cong huéng Feshbach trd
nén quan trong. C6 thé hinh dung mot cach don gidn vé cong huéng Feshbach nhu sau:
Dau tién, trang thai hai nguyén ti ¢ cach xa nhau, goi thé nang tuong tac & trang thai
ctia kénh mé. Khi cac nguyeén tit va cham, trang thai spin cia nguyeén ti thay déi, trang
théai nay ¢ kénh dong. Cong hudéng Feshbach xay ra khi nang lugng chénh 1éch gitta hai
kénh nay gan v6i nhau. Do c6 sy khac nhau vé momen tit gitta cac nguyén tit trong kénh

mé va kénh dong, nang lugng Zeeman ctia chiing thay doi khac nhau trong tit truong, két
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qud la do dai tan xa song s thay doi, va do doé cuong do va dau clia cac tuong tac giita cac
nguyen tit, ¢6 thé duge dicu chinh vé co ban bat ky gia tri mong muén. Cu thé, do dai

tan xa giita cac nguyen ti ¢6 thé duge thay déi do tit trudng bén ngoai theo cong thic

a(B) = ang (1 -5 _ABO) : (1.48)

trong d6 ay, 1a do dai tan xa 6 trang thai kénh md, A la do rong cong hudng (la khoang
cach tit diém bat dau cong hudng dén diém do dai tan xa bang 0), By la gia tri tit trudng
xay ra cong hudng Feshbach. Do dai tan xa gitta cac nguyen tit thay doéi tuong tng véi
tuong tac gitta cac nguyén ti dude diéu chinh. Déi véi do dai tan xa am, tuong tac giia

cac nguyeén tit tuong tng la lyc hat va nguge lai.

1.3.2 Mang quang hoc mat trat tu

MAét trat tu c6 thé duge dua vao hé nguyen ti cuc lanh bang mot vai cach. Tt quan diém
Iy thuyét, mat trat tu c6 thé duge mo hinh héa béi bat ky tham sé ngdu nhién nao trong
Hamiltonian (vi du nhu nang lugng ngau nhién trén mot nut, hodc toéc do xuyeén ham
ngau nhién). Trong phan nay, ching toi chi tap trung vao mat trat tu khong phu thuoc
vao thoi gian dudi dang thé ngau nhién tinh bén ngoai V(r). Mot thé ngdu nhien duge
ddc trung bdi tinh chat thong ké clia né, titc 1a né phu thuoc chinh xac vao cach né dude

tao ra trong thuc nghiem. Mot truong 16m dém phiic c6 thé dude tao ra nho viec phan xa

Hinh 1.18: (a) Hién thyc hoa thi nghiem mo ta tao thé ngau nhien 16m dém. Mot chiim
tia lazer c6 duong kinh D va buéc séong A duge hoi tu bang mot thau kinh hoi tu. Chum
tia hoi tu c6 duong kinh D’ duge tan xa bdi mot kinh khuéch tan. Mo hinh dém quan sat
duoc tren tieu dién ctia thau kinh. Chum tia tdn xa phan ky thanh mot vét c¢6 ban kinh
w trén mat phang tieu cy. (b) Hinh 4nh mot "thé 16m dém" (speckle potential) bat dang
huéng tao ra bang cach st dung quang hoc hinh tru dé tao dién thé ngdu nhién 1D cho
BEC theo chiéu Oz [90].

hodc truyen qua ctia mot chiim tia két hop thong qua mot tam khuéch tan tho, va sau do6

n6 duge lay nét bang mot thau kinh hoi tu nhu hinh (1.18). Cudng do dién truong tai
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mbi diém 1a sy giao thoa ctia céc diém ngdu nhién, trén mat phang quan sat thi né la
mot bién ngdu nhién theo phan bé Gauss. Vi du, thé ludng cyc ngau nhién thuong duce
tao ra trong cac thi nghiem BEC 1a "thé 16m dém" (speckle potential) duge tao ra c6
dang (cong thic (1) trong [90])

2R T% I(r)

Vir) =33 T A (1.49)

trong d6 I(r) la cuong do chimm tia , I, (W/m?) 1a cuong do bao hoa, I' 1a tdc do phan
ra cla trang thai kich thich. A 1a syt chénh léch gifta tan s6 ciia chiim lazer wy, va tan sb
rieng ciia nguyen tit wy. Ngudi ta cling ¢ thé tao ra thé giad tuan hoan bing cach chong
chat hai mang lén nhau, ma ti s6 hing s6 mang ctia ching 1a s6 vo ti, hay 1a chting vo

uéc v6i nhau nhu hinh (1.19).

Mang tuin hoan thit nhét

WY

. A7 -

Mang tuan hoan thir hai

/\/\/\/\

Mang hrong sac (khong tuan hoan)

Hinh 1.19: Mang ludng sic dugc tao ra nhd sy chong chap ctia hai mang con c6 hang sd
mang vo udc véi nhau, pha v bat bién tinh tién va x4o tron nang lugng ctia cac nat [50].

1.4 Két luan

Trong chuong 1, chiing t6i da trinh bay cac khai niém va cac phuong phap nghién ctu lién
quan dén noi dung ciia luan an. Dau tién, cic khai niém, dinh nghia va co ché dan t6i hai
loai dién moi Mott va dién moi Anderson duge trinh bay. Trong khi tuong tac Coulomb

giita cac dién ti trén cling mot nit gay ra chuyén pha kim loai - dién moi Mott thi mat
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trat tu dan t6i mot sy dinh x1t ctia cac dién tit trong hé duge goi 1a dién moi Anderson.
Sy c6 mat dong thoi ciia ca hai yéu t6 nay md ra nhiéu hién tuong vat Iy méi va tha vi
trong nghién citu vat 1y chat co dic. Tiép theo, chiing toi trinh bay noi dung hai phuong
phap nghién citu duge st dung trong luan an 1a 1y thuyét truong trung binh dong DMFT
(8] va Iy thuyét moi truong dién hinh TMT [19]. Cac phuong trinh tit hgp clia 1y thuyét
DMFT duge dan ra. Dé nghién citu hé c6 mat trat tiy, gia tri dién hinh cta dai lugng
ngau nhién cé vai tro quan trong va Dobrosaljevic ciing cong sy da dé xuat thong so trat
tit cho chuyén pha Anderson [10]. Cu thé, khi hé c6 mat trat tu, gia tri dién hinh ctia mat
do trang thai dia phuong dugc lay gan ding bang gia tri trung binh nhan ctia mat do
trang thai dia phuong. Gia tri nay bi triét tieu tai mot gia tri hitu han ciia do 16n méat
trat ty tuong ing véi mot chuyeén pha kim loai - dién moi Anderson. Cudi cling, chiing toi
trinh bay cac khai niém co ban lién quan dén cac thi nghiém trén mang quang hoc nhu
cach tao ra mot mang quang hoc tuan hoan hodc mat trat ti clia cadc nguyéen tit trung
hoa. Nghién citu trén mang quang hoc c6 nhiéu wu diém so v6i mang thiyc v cac mo hinh
Hubbard va Anderson - Hubbard c¢6 khéa ning dugce hién thiyc hoa trén mang quan hoc, 6
d6 thé ning clia cac nguyen tit c6 thé duge tao ra thong qua cuong do chiim tia lazer va
tuong tac Coulomb gifta cac nguyén tit c6 thé duge diéu khién chinh xac thong qua cong

hudng Feshbach [113]-[114].
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Chuong 2

HE FERMION TUONG TAC VOI

e
~

MAT TRAT TU cO PHAN BO
GAUSS

Trong chuong nay, chiing t6i khao sat anh huéng ctia phan bé Gauss cho dai lugng mét
trat tu len gian do pha cho hai mo hinh Anderson - Hubbard (AH) va Anderson - Falicov
- Kimball (AFK). Cu thé, chiing toi xét hai bai toan: (1) Gidn dd pha cho mo hinh AH
tai lap day mot nita v6i phan bd déu va phan bo Gauss cho bién ngau nhien; (2) Gidn do
pha cho mo6 hinh AFK tai lap day mot nita c6 phan bé Gauss cho tap va phan bé deu
cho thé tuong tac Coulomb. CA hai bai toan déu stt dung ly thuyét moi trudsng dién hinh
TMT-DMFT véi phuong phap gan ding phuong trinh chuyén dong EOM giai cho bai
toan tap va hai mo hinh duge xét ¢ gi6i han 1ap day mot nita. Ly do ma cac bai toan
trong luan an duge nghién citu déu & giéi han 1ap day mot nita 14 vi  mo hinh Hubbard
chi tai lap day nay (n = 1) ngudi ta méi quan sat thay chuyén pha kim loai - dién moi
(cac truong hop khéc hé luon 1a kim loai (0 < n < 1 hodc 1 < n < 2), hodc ludn 1a dién
moi (n = 0 hodc n = 2), ngoai ra ching t6i mudn so sanh két qua thu duge véi cac két
quéa da dugc cong bo clia cac nhom nghién cttu khac 6 gidi han nay. Noi dung ctia chuong
nay da dugce cong bo trong hai bai bao Ref.[0] nam 2019 va Ref.[92] nam 2021. Trong
d6, bai bao nam 2019 [6] duge nhan dang trude khi to6i bat dau nhap hoc chuong trinh
nghién citu sinh cu6i nam 2019, tuy nhién day 14 mot két qua tién dé quan trong cho cé

qué trinh nghién cttu lam 16 sy 4nh huéng ctia mat trat tu cho cdc mo hinh AH va AFK
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nén toi da dua noi dung nay vao mot phan nho ciia luan an.

2.1 M6 hinh Anderson - Hubbard (AH)

Tuong tic va mat trat ty déng mot vai tro quan trong trong viéc xac dinh tinh chat cta
cac chat ran [03]-[94]. Cu thé, tuong tac Coulomb phd bién trong cac he dién tit tuong
quan manh, trong khi d6 méat trat tu luon ton tai trong cac vat lieu thue, day 1a hai yéu
t6 dan t6i chuyén pha kim loai - dién moi (MITs). Tuong quan dién ti - dién tit c6 thé
dan t6i chuyén pha kim loai - dién moi Mott, mat trat tu c6 thé ngan can sy khuéch tan
clia cac dién tit dan t6i chuyén pha kim loai - dién moi Anderson [2]. Khi ca hai yéu t6 nay
cling xuat hién trong mot he, sy 4nh hudng ciia chiing ¢6 thé dan t6i nhitng hiéu ing mdi
thid vi, day 1a mot thach thic déi véi ca cac nha vat 1y 1y thuyét va vat 1y thuc nghiem,

dac biet ddi v6i cac thi nghiem véi cdc nguyen tit cyc lanh trén mang quang hoc [96]-[97].

Ly thuyét truong trung binh dong 14 mot phuong phap rat thanh cong trong viéc mo ta
chuyén pha Mott trong mo hinh Hubbard cho céc he tuong quan manh. Y tuéng chinh
ctia phuong phap 14 4nh xa mo6 hinh mang tinh thé lén mé hinh Anderson mot tap. Cu
thé, mot tap duge nhing vao mot bé dien tit khong tuong tac. Nt tap sé tuong tac voi
bé thong qua ham lai héa. Trang thai lugng ti clia tap c6 thé 1a mot trong nhiing trang
thai: (1) khong c6 dien t1, (2) spin hudng lén, (3) spin huéng xudéng hodc (4) hai spin
nguge chiéu nhau. Phan khé khan nhat ctia phuong phap 1a giai bai toan tap [3]. Gia tri
trung binh cong ctia ham mat do trang théi dia phuong (LDOS) khong thé phan biét
dugc trang thai lan truyén va trang thai dinh x@ ¢ mién méat trat tu 16n. Dé khic phuc
duoce dieu nay Dobrosavljevic va Kotliar da dé xuat phuong phap DMFT théng ké cho
phép xem xét tat ca cdc mat trat tu theo khong gian [23], tuy nhién phuong phap nay

do6i hoi s6 luong 16n cac tinh toan.

Bing cach xap xi gia tri dién hinh ctia mat do trang thai dia phuong bang gia tri trung
binh nhan ctia chiing, Dobrosavljevic va cong su dé xuat [19] Iy thuyét moi truong dién
hinh (TMT) dé nghién cttu cac heé mat trat ty. Gia tri dién hinh ctia mat do trang thai
(TDOS) duge dimg nhu mot thong s trat tut cho chuyén pha Anderson, né bi triét tieu
tai mot gia tri hitu han ctia do 16n mat trat ty. TDOS dé dang tinh todn trong DMFT

[98]-[100]. Céac gian d6 pha kim loai - dién moi cho mo hinh Anderson - Hubbard v6i mat
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trat tu tuan theo phan bo deéu tai lap day mot ntta duge khao sat bang TMT-DMFT st
dung nhiéu cac phuong phap giai tap khac nhau nhu phuong phap gan ding nhém sb tai
chuan héa (NRG) [98], phuong phap bon Boson cam tit (SB4) [99]. Mat khéc, gidn do
pha trang thai co ban cho mo hinh Hubbard 1ap day mot nita v6i mat trat ty theo phan
b6 Gaussian da thu duge béi nhiéu phuong phap khac nhu gan ding Hatree - Fock khong
gidi han [26] vi DMFT + gan ding ¥ [27]. Do d6, n6 rat kho dé so sanh sy anh hudng
clia cdc ham phan bd khac nhau (phan bo déu va phan b Gauss) trén cing mot gidn do
pha, bdi vi chiing ta khong thé biét két qua nao 1a do ham phan bd hay do gan ding tinh

toan dang dung.

Trong phan nay, ching t6i khdo sat hai loai phan b6 cho bién ngiu nhién trong cting mot
mo hinh HM tai 1ap day mot nita bang phuong phap TMT-DMFT sit dung phuong trinh
chuyén dong dé giai bai toan tap. Gan dang nay cho phép ching ta so sanh anh huéng
ctia hai loai phan b khac nhau dé thu duge ham mat do trang thai trung binh cling nhu

gidn do pha tuong ting.

2.1.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh Anderson - Hubbard ¢6 dang

H=—-t Z (CLIUCL]'U + HC> + Zsmw + Uznnnu (21)

<ij>o0

v6i a;-r(ai) lan lugt 1a cac toan ti sinh (hiy) dién ti tai nat i ¢6 spin o, n;y = a;raaw 1a
toan t1t so hat tai nit 4, ¢ 1a bién do tham s6 nhdy nut gitta hai nit lan can gan nhat i va
4. U la do 16n tuong tac day Coulomb trén méi nit i. Nang lugng tai moi nit €; 1a bién
ngau nhién tuan theo mot ham phan bo P(g;). Trong phan nay, ching toi khao sat ca

ham phan b6 déu (Pg,) vd ham phan bd Gauss (Pg,) cho bién ¢; lan lugt nhu sau

1 (Ag,
PBO—ABOQ( ; —ygi\), (2.2)

| 6
PGa = ’H'A—QGa exp (-65?/Aéa) (23)

v6i 0 1a ham bac thang, A 1a do 16n mat trat tu. Dé c6 thé so sanh hai ham phan bé khac

nhau, gia tri Ag, dude chon sao cho phuong sai ctia ham phan bd Gauss bang véi phuong



45

sai clia ham phan b6 déu tic 1a Ag, = Age = A.

Mo hinh Anderson mot tap véi mdi gia tri nang lugng &; duge nhiing trong bé dién ti

khong tuong tac duge biéu dién nhu sau

Hyop = Z<€i — )nie + Unipng, + Z gkc,tgcko (2.4)

o ko

+>° (VkCLan - V;f@L,Gm)
ko

v6i 1 1a thé hoa hoc, ¢f_(cro) 12 todn tit sinh (hiy) dien tit trong bé dien tit v6i spin 1a 0.

Ham lai hoa dugc xac dinh thong qua thanh phan ma tran V,, va tham sb ¢,

oy =3 U (25)
. W — &g

V6i méi mot nang lugng ¢;, ham mat do trang thai dia phuong (LDOS) sé duge xéc dinh

nhu sau p(w,&;) = —SG(w, ;) /7. Sau dé chiing ta c6 thé xac dinh gia tri trung binh

nhan cia LDOS py,, = exp [(In p(w, £;))] cing nhu gid tri trung binh cong cia LDOS

prve = (p(w,;)), v6i (O(e;)) = [ de;P(e;)O(e;). Ham Green ctia mang thu duge tit bién
doi Hilbert

/
Go(w) = /dw'w (2.6)

w—w
v6i o ki hiéu cho trung binh cong hoac trung binh nhan.
O day, ching t6i x6t cho mang Bethe v6i vo han két ndi, po(e) = V1 —4(e/W)2, W
1a do rong ving, vé6i diéu kien ty hop tuong tng 1a

n(w) = W?G(w)/16. (2.7)

Dé gidi dugc bai toan mo hinh Anderson mot tap (2.4), ching t6i st dung phuong phap
phuong trinh chuyén dong [5], [101]. Chting t6i xét bai toan & gidi han thuan tit tai lap

day mot nia, cu the (ny) = (n)) = (n;) /2 va p = U/2. Ham Green tap thu dugc tit gan
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dtng phuong trinh chuyén dong [30] (xem phuy luc A) nhu sau

1— <n; > /2
Gl e — 2.8
) = e U2 @) T Unl)e — & — U2 — 3n(@)] .
. <mn; > /2
w—¢—U/2=nw)—Unw)w—=¢;+U/2 —3n(w)]!
Phitong trinh (2.8) la chinh xdc trong giéi han U = 0 [21]. Tai giéi han tudn hoan &; = 0,

U # 0, phuong trinh (2.8) dua vé gan ding Hubbard III ctia mo hinh Hubbard tai 1ap

day mot nira [19].

Chiing t6i sé gidi cac phuong trinh tit hop tit (2.6) - (2.8) dé thu dugc cac gia tri trung
binh cong va trung binh nhan cho LDOS. Gidn do pha clia mo hinh tai lap day mot nia
6 trang thai co ban duge xéc dinh nhu sau: (1) Pha kim loai théa man pg,(0) > 0 va
pwe(0) > 0; (2) Pha dién moi Anderson théa man pg, (0) = 0, pue(0) > 0; (3) Pha dién
moi Mott théa man py,. = 0. Do tinh dbi xing ctia ham p,(w) va dinh 1y ham phd, ta dé

dang chiing minh ham Green tai mtic Fermi 1a ham thuan 4o, G(0) = —imp,(0).

That vay, tit cong thitc (2.6) ta c6 thé viét lai ham Green thanh

/ w+20+—w’
P [arl i [ dt oo - )

P / dw'M i), (2.9)

W —w

Tai mitc Fermi (w = 0) thi

Palw)
Do tinh d6i xing dién ti 16 trong, p(w) = p(—w) nén p(w) la ham chén, do do [ dw’{(—?
1a ham 1é, nhan gia tri bang 0 khi 13y tich phan tit —oco tdi co. Két qua ham Green tai
mtc Fermi 14 ham thuan 4o, tic la

G(0) = —imp(0). (2.11)

Tiép theo, ching t6i sé dua ra cdc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT [102] cho céc gia
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tri t6i han ctia A va U tai bién gitta mién dién moi va kim loai. Do tinh ti hgp cia DMFT
dan t6i mdi quan hé dé quy nhu sau

G(0)"*) = —irp™)(0) (2.12)

«

v6i phia bén tay trai cia phuong trinh 1a két qua cho buée thit (n + 1) trong vong lap
thong qua gia tri ¢ bude thit (n) bén tay phai. Xét mién kim loai tiem can mién dién moi
tren gian do pha, gia tri LDOS khi d6 1a gia tri duong, nhé tuy y [102]-[3]. Ta lay gia tri
nhé cla p&")(O) va thay vio phuong trinh (2.8). Cu the, thay w = 0, diit a = U/2 + ¢; va
b="U/2—¢;, n =ic, v6i c la s6 thuc rat nho, khi d6 c6 thé viét lai phuong trinh (2.8)

nhu sau
G(0,e;) = (1 - @) G+ <n—2i>G2, (2.13)
VOl
G — a + 3ic
" (a+ 3ic)(b—ic) — iUc
G b — 3ic
y = —

(b —3ic)(a+ic) +iUc
Thuc hién phép bién déi dong nhat tach Gy va G thanh phan thyc va phan 4o.

a + 3ic

ab + 13bc — iac + 3c2 —iUc
a4+ 3ic

ab + 3¢% +i(3bc — ac — Uc)
_ (a+3ic)(ab+ 3¢* —i(3bc — ac — Uc))
B (ab+3c?)? — (3b—a —U)?c?

Gy =

Bé qua cac s6 hang bac cao clia ¢, chi gifta lai s6 han tuyén tinh cia c ta duge

a*b —ia(3bc — ac — Uc) + 3icab

G1= a?b?
a’b — i(3abc — a*c — aUc — 3abc)
h a?h?
a’b +i(a*c+ aUc)
- a?bh? '
Suy ra
3G, — ca(a+U)
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Bién ddi tuong tu cho ham Gbs.

b — 3ic B b — 3ic
“ab+ ibe —i3ac+ 3 +iUc  ab+ 32 —i(3ac — be — Uc)
(b —3ic)(ab+ 3¢* +i(3ac — be — Uc))

(ab+3c?)? — (3a—a+U)2c2

Gy =

Ta ciing ap dung gan dang bé qua cac s6 hang bac cao ciia ¢ va thu duge

_a®b+i(3bac — b*c — bUc — 3abe)

Gz = a?b?
a’b +ib(—Uc — b%c)
T a?b? ’
suy ra
cb(b+U)
SCr ="
Nhu vay

3G(0,&) = <1 - @) 3Gy + @%GQ
:<1_@W)CMG+U)+OMCMh+U)

2 a’h? 2 a?b?
cala+U)  (n)c(®—a*+ U - a)
= . 2.14
a?b? - 2 a?b? (2.14)

Luu ¥ rang

U U 3
ala+U) = (5+5i) (§+5i+U) :ZU2+5?+25iU.
) ) U 2 U 2
b a —|—U(b—a) = E —&; — §+€1 —281U = —281U—261U: —4€lU
U U Uz,
ab—(§+€z) (3_61)—1_81

Thay tat ca cac bién doi trén vao phuong trinh (2.14) nhan dugc

1
pID(0,8:) = —=SG" (0, )
m

1
= ——cC
T

(2 — U2/4)?

(2.15)
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Mat khac
W2 W2
"+ (0) = jc = — G (0) = —jr— p™
n (0) = ic 16 G'"(0) P (0).
Viét lai phuong trinh (2.15)
Pl (0,21) = T pi (0 2(=) (2.16)

V6l

7 oy

(2.17)

Dé nhan dugc gia tri trung binh nhan ctia ham pho py,(0), ta lay trung binh nhan hai vé

ctia phuong trinh (2.16) nhu sau

i) W2 )
<P(0>5i>>ﬁm = 16 ptbn(o) <Z(5i)>tbn
1)y V2 )
= g 00) = 10 (0) (26 ) 219

Tai bién viung gitta kim loai va dién mai ta c6 pEZJ Y(0) = pEZ,)L(O) Do d6 ta nhan dugc

mot phuong trinh cho duong bién gitta dién moi Anderson va mién kim loai nhu sau

2
- V1V—6 exp [ (U, A)] (2.19)
vii
Itbn = /d€2P(€Z) In Z(€Z) (220)

14 phuong trinh tuyén tinh héa DMFT véi trung binh nhan, va

2
- Vlv—ﬁftbc(U, A) (2.21)

12 phuong trinh tuyén tinh héa DMFT véi trung binh cong véi

Lo = / deiP(e) 2 (). (2.22)
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Dé don gian tinh toan, ching toi 4p dung giéi han nguyén tit cho (n;) nhu sau

(

2  néug < -U/2,
(ni) =191 néu—U/2<¢e; <U/2, (2.23)

0 néueg >U/2.

\

Déi v6i phan bo Gauss ¢ phuong trinh (2.20) ching toi gidi bang tinh s6, trong khi dé véi
phan b6 déu, phuong trinh (2.20) va (2.22) déu c6 thé tinh toan giai tich. Dé tinh tich
phan phuong trinh (2.20), ta sé xét hai trudng hop A < U va A > U.

Truong hop 1: A < U, khi d6 (n;) =1 tuong ting véi can tich phan ¢; tit —A/2 dén A/2.
Thay vao phuong trinh (2.20) nhan duge

1 (A2 24+ 3U%/4
Lin(U,A) = —/ deilnL/Q. (2.24)
A J ap (e2 —U?/4)
bat x =¢;, a = U/2.
1 A/Q 2 3 2
Itbn(U7 A) = —/ dxIn LGQ
R)ap™ " @)
Tinh toan tich phan chi tiét & phu luc B. Két qua cudi ciing thu duge
I /dl 7"+ 80 In(z? 4 3a?) — 2z 4 2v/3a arcta °
= [deln—— =zln(x a’) — 2z aarctan ——
(22 — a2)? V3a
—2{xln\x2—a2f—2x—aln x—a] (2.25)
r+a
Thay a = U/2 va lay can tich phan vao (2.25)
1A
Lo (U, A) = —1
Al Ay
U\ (A’ | 2v3U A
—24mm|3(= = =
+In 3(2)—!—(2) + A arctan(\/gU)
U\N? (AN?| 2U, A+U
—21 — | — | = ——In— V6 A ; 2.2
n (2) (2> A n]A—U!’le <U (2.26)

Truong hop 2: A > U. Tich phan (2.20) duge tinh toan chi tiét ¢ phu luc C. Cubi clung,
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ta thu ducc

4U 2U A U\ U?
Itbn(U,A)Z—Kln2U+(1+—)1n (§+§> -

A

CURARST 70y o (VY (AY
A A4+U  3A 2 2
U n%, Vi A > U. (2.27)

Tiép theo ta tinh tich phan ¢ phuong trinh (2.22) dé thu duge phuong trinh tuyén tinh
héa DMFT véi gia tri trung binh cong. Ta thiy phuong trinh nay chi hoi tu (vé phai
nhan gia tri khéc 0) khi A < U v6i (n;) = 1 va trong trusng hgp nay

1 2/4
LU, A) = / Ae+3U/
— U2/4)°
d

(z? —a)—|—4a

(@ — @)

A

/ da ) dzx
‘/2—a2+46‘ /ﬁ
-/ .

-

2%(% xic)* dm{(x—la)z—'—(xja)z_ (m—a)Q(x+a)

d n 1 1 1 1

I’ —_— — —
(x—a)? (x4+a)? 2a\r—a z+4a

1 1 1

AJ2

—A/2

= +-—In . (2.28)

Nhu vay, cac phuong trinh (2.26), (2.27) va (2.28) 1a cac phuong trinh tuyén tinh hoa
DMFT dé xé4c dinh céc gié tri t6i han ctia U va A tai mién giita dien moi Anderson-kim loai
va Mott-kim loai. Két qua cho trung binh nhan véi phan b déu ciing da dudgc chiing toi
tinh toan trong [101], ¢ d6 mot gan dung don gidn hon da ap dung cho (n;) = (n;)) = 1,
Ve;.
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—e— TMT - SB4 Pién moi Anderson

Kim loai

Hinh 2.1: Gidn do pha tai 7' = 0 cho mo hinh AH tai lap day mot nita v6i phan bo deéu:
So sanh gitta két qua thu duge gita TMT-DMFT véi EOM va TMT-SB4 [99] (dudng nét
lién v6i diém hinh tron). Két qua clia chiing t6i thu duge cac dudng nét lien (nét dit)
duge xac dinh 1an lugt tir gia tri trung binh nhan (cong) tit cac phuong trinh tuyén tinh
héa DMFT, cac diém vuong tng véi két qua thu duge tit tinh s6 cac phuong trinh DMFT.
Cac tham s6 U, A dugc xac dinh theo don vi nang lugng W = 1.

2.1.2 Két qua va thao luan

Trong nghién cttu nay, ching toi 1ay do rong vung W 1a don vi nang luong. Tai T = 0,
gian do pha tuong tac - mat trat ty (U - A) cia AH v6i phan bd déu duge dua ra trén
hinh (2.1). Két qua ching toi thu duge tit phuong phap TMT-DMFT véi EOM giéi cho
bai toan tap dudc so sanh vé6i két qua tuong tng tit phuong phap TMT-DMFT nhung v6i
phuong phap bon Boson cam tt (SB4) gidi cho bai toan tap [09]. Luu ¥ rang trong cuing
khuon kho TMT-DMFT, phuong phap giai tap SB4 ciing da cho céc két qua phit hop véi
cac két qua thu duge tit phuong phap NRG giai bai toan tap [98] cling nhu phuong phap
DMFT théng ke [05]. Két qua tong thé cho thiy c6 hai pha dién méi bao gom dién moi
Mott va dién moi Anderson, bao quanh mot pha kim loai twong quan. Pha kim loai tuong
quan xuat hién 6 mién U va A nho, trong khi d6 & mién U 16n xuat hién pha dién moi
Mott va ¢ mién mat trat ti 16n c6 pha dién moi Anderson. Hon nita, hinh dang cia mién
kim loai tuong quan la phu hgp va dudng bién gitta hai loai dién moi xay ra tai A ~ U
khi U > 2. Déi v6i he khong c6 tuong tac, gia tri t6i han ciia do méat trat tu cho chuyén

pha Anderson tai A.(U = 0) = ¢/2 ~ 1.36 nhu trong cac cong bd [26] va [27]. Tuy nhién,
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giéi han cho chuyén pha Mott ma ching toi thu duge la U, (A = 0) = v/3/2. Két qua nay
nhé hon dang ké so véi két qua tinh toan thu duge tit TMT-DMFT véi phuong phap
NRG va SB4 [98],[99], cling nhu v6i phuong phap DMFT thong ké [95]. So sanh mot cach
tong the, két qua ctia chting to6i phit hop kha t6t v6i cac két qua tinh s6 da biét trong [07],
[95],[99]. Do d6, viec xac dinh dinh x1@ Anderson bang phuong phap TMT-DMFT v6i
phuong trinh chuyén dong EOM duge théa man ¢ mic dinh tinh. Trang thai co ban ctia
AH vé6i phan bé Gauss dugce thé hien trén hinh (2.2). Khong c6 sut khac nhau nhiéu véi
hai phan b6 nay nhu ta thay trong hai hinh (2.1) va (2.2). Déi véi hai loai phan b6, mién
kim loai van ton tai ¢ mién gia tri nhé va trung binh cia tuong tac Coulomb va do méat
trat tuy. Hinh dang ctia mién kim loai cling gan giong nhau. Tuy nhién, cac két qua dinh
lugng 1a khac nhau. Ching t6i thay rang tai mot gia tri U nho, gia tri t6i han ctia do mat
trat tu ctia phan b6 Gauss 1a 16n hon so v6i phan b6 déu. Vi du, A.(U = 0) ~ 1.66 1a lén
hon so v6i phan b6 déu A.(U = 0) = 1.36, diéu nay phu hop so véi két qué trong [103].
Hon nita, doi v6i phan bé Gauss chuyén pha kim loai - dién moi Mott xay ra ¢ mién mat
trat tu nho. Trong trudng hop nay, tich phan ¢ phuong trinh (2.22) 1a phan ky khi A # 0,

do do Chuyén pha kim loai - dién moi Mott chi duge xac dinh thong qua tinh s6. Tit hinh

4 - | - |

Pién moi Anderson

< 2 Kim loai - P f
.7
.
o
1 -7 .
Pién moi Mott

O ]

0 1 2 3

Hinh 2.2: Gidn do pha tai T' = 0 cho mo hinh AH tai lap day mot nita véi phan bd
Gauss cho mat trat ty, thu duge tt TMT-DMFT v6i EOM. Duong nét lién duge tinh ti
gia tri trung binh nhan tit phuong trinh tuyén tinh héa DMFT, diém hinh tron la két qua
ti tinh s6 tir hgp DMFT.

(2.2) c6 thé thay dusng bien giita dien moi Mott va dién moi Anderson ddi v6i phan bo

Gauss 1a thap hon so v6i phan b6 déu trén mat phang (U, A). Dé lam 16 diéu nay, ching
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toi tinh LDOS tai tam ctia ving nang lugng (w = 0) nhu ham ctia do mat trat tu A tai

U = 0.5 cho c4 hai loai phan bo.

1-2 T T T T T T T T T T T T
— Trung binh nhén
- - Trung binh cing
09} —=— Phan bé déu J
—e— Phén bo Gauss
=)
a 06 .
2 -
4 -y
03+ .
0.0 . L
00 05 10 15 20 25 30 35

Hinh 2.3: Gia tri trung binh cong va trung binh nhan ctia mat do trang thai dia phuong
tai tam viing w = 0 tai U = 0.5 nhu ham ctia A déi v6i ham phan b6 déu va phan bd
Gauss. Duong nét lién (dit) duge xac dinh qua trung binh nhan (cong). Cac duong vdi
hinh vuong (tron) thu duge cho ham phan b déu (Gauss).

Nhu trong hinh (2.3) ¢6 thé thy, ¢ mién U nhé (U < /3/2), trong khi gid tri trung
binh nhan ctia LDOS, & mién kim loai, gidm dan khi do mat trat tu tang, va triet tieu
tai mot gia tri t6i han ciia do mat trat tu thi gid tri trung binh cong dude tim thay c6
gia tri bang véi trung binh nhan ¢ mién A nho, nhung sau dé gidm cham hon va van
con hitu han tai diém t6i han ciia trung binh nhan. Ngoai ra, gia tri t6i han ctia gia tri
trung binh nhan v6i phan bo Gauss 16n hon so v6i gia tri téi han clia trung binh nhan véi
phan b6 déu. Hanh vi clia py,,(0) cho ca hai ham phan b6 § mién tuong tac trung binh
(v/3/2 < U < 2.3 d6i v6i phan bd déu, v/3/2 < U < 1.7 d6i v6i phan bd Gauss) duge thé
hién trén hinh (2.4 (a)) (U = 1.2): Khi A téng dan tit khong dén gia tri t6i han py, tang
dot ngot tir khong, dat gia tri cuc dai, sau d6 gidm gan vé khong lan tiép theo. Cu thé,
khi mat trat tu tang, tai gia tri U = 1.2, hé trai qua hai loai dién moi, dau tién la dien

moi Mott, va 1an triét tiéu tiép theo tuong ting véi dien moi Anderson.

Chuing t6i ciing vé gia tri trung binh cong LDOS py,. nhu ham cia U tai gia tri A = 0.6

cho hai loai phan bd ¢ hinh (2.4 (b)). Hai duong nay c¢6 ctiing hanh vi va chi ¢6 su khéc
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Hinh 2.4: (a) Gia tri trung binh nhan ctia LDOS tai tam vung (w = 0) khi U = 1.2 nhu
ham ctia A cho phan b6 déu va phan bé Gauss. Dudng véi cac diém hinh vuong (tron)
thu dugc tit phan b6 déu (Gauss). (b) Gia tri trung binh cong ciia LDOS tai tam viung
(w = 0) khi A = 0.6 nhu ham ctia U cho phan b déu va phan bé Gauss. Duong nét dit
v6i cic diém hinh vuong (tron) thu dugde tit phan b déu (Gauss).

biet mot chit ¢ mién tuong tac U nhé va 16n. Sy khac biét dinh lugng gitta hai ham phan

bé déu va Gauss c6 thé do su khac biét vé ham s6 mil ctia phan bd Gauss.

Ngoai ra, chiing toi so sanh két qua thu duge cho phan bé Gauss véi phuong phap khac.
Trong tai lieu [27], gidn do pha ¢ trang théai co ban ctia mo hinh Anderson - Hubbard
tai nhiét do khong v6i cing ham DOS ban nguyét duge dua ra. Phuong phap DMFET
duge 4p dung, tuy nhién nang luong rieng khong thu duge bang cach lay trung binh nhan.
Thue té, cac tac gia tinh dén dong goép trung binh mat trat tu, hoan toan bo qua nhing
déng goép tuong quan gitta mat trat tir tuong tac. Két qua, gia tri t6i han clia mat trat ty
Anderson A(U) khong phu thude vao gia tri ctia U. Sy khéac biét ma ching t6i chi ra la
chi ¢6 mot st chuyén tit pha dién moi nay sang pha dién moi khac ma khong thong qua
mot mién kim loai trung gian tai viing mat trat tu nhé nhu trong [27], luu ¥ rang phuong
sai trong [27] 1a A?. Tiép theo, gidn do pha cho phan bé Gauss dugc dem so sanh v6i mo
hinh AH c6 mat trat ty theo phan b6 Gauss nhung cho mang vuong tai lap day mot nia
st dung mot gan ding Hatree - Fock khong han ché trong [26]. Két qua dinh tinh 1a phu
hop t6t. Diic biét, & ca hai gian do pha qua trinh chuyén déi truc tiép kim loai - dien moi
Mott dugc giéi han ¢ mién nhé ctia mat phang (U, A), & d6 ca tuong tac va do mat trat
tu déu yéu. Nhu vay, nhin mot cach téng thé gidn do pha thu dudc cho mo hinh AH tai
1ap day mot nita chi ra rang theo mot cach dinh tinh gidn do pha khong phu thuoc vao

cach chon ham phan b6 (déu hay Gauss) cho bién mat trat tu.
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2.2 Mo hinh Anderson - Falicov - Kimball
(AFK)

Mad hinh Falicov - Kimball (FK) la mot truong hop don gidn ctia moé hinh Hubbard (HM),
& d6 mot spin sé bi déng bang (tham s6 nhay nit bing khong). Tuong tu véi HM, chuyén
pha kim loai - dién mo6i Mott theo tuong tac Coulomb U ciing duge tim thay trong FK
tai 1ap day mot nita [104]. Mo hinh FK thue sy thi vi vi né c6 thé duge gidi chinh xac
trong chiéu vo han [105]. Bén canh d6, n6 c¢6 nhiéu khia canh vat 1y quan trong ctia hé
tuong quan, vi du nhu chuyén pha trat ty - mat trat ty trong hé hgp kim nhi phan [106],
van chuyén dién tich [107]. Mt khac, xem xét cac tinh chat van chuyén ciia cic dién ti
tu do trén mot mang c6 nang lugng rieng ngau nhién trén nat, Anderson da két luan rang
v6i do mat trat tu 16n hon gia tri t6i han, ban dau dién ti sé cu tra 6 bat ky mot nit nao
d6, sau dé no6 khong thé lan truyén vo han, nhung tiép tuc lan truyén ¢ mot viing gidi
han xung quanh vi tri d6, nghia 1a né bi dinh xi hoa [2]. Mot sy két hgp gitta hai mo
hinh FK va mo6 hinh Anderson goi 14 mé hinh Anderson - Falikov - Kimball (AFK). Do
do, so v6i FK, AFK bao gom mot thé nang dia phuong, lam can trd sy khuéch tan cia
cac dien ti tuy do. Thé nang nay 14 mot dai lugng ngau nhién, tuan theo mot ham phan
bé nao dé6 nhu phan bé déu, Gauss, phan b6 nhi phan. C6 thé nhan thay ré rang rang
gidn do pha cho AFK tha vi va thu hut hon so véi gidn do pha cho FK bdi vi xuat hién
dinh x1t Anderson ngoai dien moi Mott. Hon nita, trong AFK ngudi ta c6 thé khao sat su

tuong ho gitta mat trat tu va tuong quan.

Ciing tuong tir nhu phan trén, moé hinh AFK c6 thé duge giai bing TMT-DMFT. Trong
TMT-DMFT gidn do pha cho AFK tai 1ap day mot ntta, 6 d6 thé dia phuong dugce gia st
la cac bién doc 1ap, tuan theo ham phan bd déu duge khéo sat bdi nhom Byczuk [20] va
Gusmao [108]. Hon nita, méi day AFK con duge khao sat v6i mot thé Coulomb mat trat
tu, cu thé tuong tac Coulomb giita dien tit tu do va dién t bi dong bang trén mdi nit
duge coi 1a bién ngdu nhien, da duge xem xét bdi Carvalho va cac cong su [109]. o) day,
ho chi ra ring do mat trat ty Coulomb déng vai tro dang ké trong hanh vi chuyén pha,

cu thé 1a hé sé hudng t6i mot pha dien moi khi do méat trat tu Coulomb ting.

Trong phan nay, ching toi tap trung khao sat gidn do pha ctia mo hinh AFK tai lap day

mot nita v6i ham phan bd Gauss cho tap (khac so v6i ham phan bo déu cho tap 6 [109])
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va ham phan b6 déu cho tuong tdc Coulomb thong qua TMT-DMFT. Két qua cho thay
mién kim loai va mién dién moi Mott bi thu hep khi do mat trat tu Coulomb tang lén. Sy

anh hudng ctia cac ham phan b6 khac nhau (déu, Gauss) cling duge xem xét.

2.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

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

H=-— Z tijc;-er + Z &?icjci + Z UleTfZC;rC@ - MZ C;[CZ', (229)

<1,5>

v6i ¢l (¢;) va f1(fi) 1a cac todn tik sinh (hity) cho dien tit linh dong va khong linh dong tai
i. t;; 1a bien do tham s6 nhay nat gitta hai nat ¢ va j, U; 1a tuong tac Coulomb gitta dien
t1t linh dong va dién ti dinh x tai cing mot nat 7. Nang lugng tap tai cac nut ¢ la ;. Co
hai bién ngau nhién trong mang, ching toi gid sit mot phan bd Gauss cho nang lugng tap
vl P(g;) = \/% exp (—6¢Z/A) va mot phan b6 déu cho tuong tac Coulomb trén nut
P(U;) = 60(6/2 — |U; — U|)/6, v6i 6 1a ham bac thang, A(§) dic trung cho do mét trat tu
Anderson (Coulomb), va U la gia tri trung binh ctia tuong tdc Coulomb. O day, chung
toi khao sat chi c6 tuong tac day, U; > 0, dan t6i U > §/2. S6 hat trung binh cho dién
ti linh dong va dinh x1t tai nat thi 4 1an lugt cho bdi n; =< cgci > VA p; =< f,jfi >, VA

ching doc lap v6i nhau.

AFK dugc giai bang DMFT két hgp v6i TMT. Phuong trinh chuyén dong cho Hamiltonian

(2.29) dugc dién giai trong [ 10] va [8]:
(w + m— gi)Gij (CL)) - ZtilGlj(w) = 5ij + UF,-l(w), (230)
l
(w + n—& — UZ)F”(Q}) — Ztilflj(w) = 5ijpi, (231)
l

¢ day Gjj(w) =<< ci\c; >>, va Tyj(w) =<< fifieile; >>, 1a cac ham Green cho don hat

va hai hat, d;; 1a ham delta Kronecker. Nang lugng riéng tai nat duge dinh nghia nhu sau

(2.32)
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Ham lai héa n(w) duge xac dinh thong qua

D taGli(w) = n(w)Gij(w), (2.33)

D talij(w) = nw)lij(w). (2.34)

Thay hai phuong trinh (2.33) va (2.34) vao hai phuong trinh (2.30) va (2.31) ta thu duge
ham Green dia phuong Gy;(w) va niang lugng rieng ¥;(w) 1an lugt nhu sau (6 day ching

toi gid st mang dong nhat, tic 1a p; = p véi p € [0,1])

1

T wt e - nw) - Si(w)
p(1 —p)U?
wHp—e — (I -p)U —nw)’

Gii(w) = G(w, &), (2.35)

Yi(w) = pU; +

(2.36)
Ham mat do trang thai dia phuong LDOS dugce cho béi

1
Cubi cuing, cac ham trung binh ctia LDOS dugc tinh nhu sau

prnelw) = / dv, / dz P(e:) P(U3)p(w, 5, U2, (2.39)

Prom(w) = exp { / dU; / de; P(;) P(U;) In p(w, &5, U;) | (2.39)

Ham Green mang bat bién v6i phép bién déi tinh tién, thu duge tit bién déi Hilbert nhu

Sau

Gatyp(w) :/dw,pa(w/) (2.40)

w—uw’
v6i o tuong ng vGi trung binh nhan "tbn" va trung binh cong "tbc".
Trong phan nay ciing nhu toan bo luan an, ching t6i khao sat mang Bethe v6i s6 két
n6i vo han, po(e) = 44/1 — 4(g/W)?2, tuong ting vé6i dieu kién ty hgp cho ham lai hoa
n(w) = W2G(w)/16. Ngoai ra, chiing toi xét & giéi han tai 1ap day mot ntia, cu theé,
(ni) =(n) =1/2vap=1/2, p=U/2.
Tiép theo, cac pha trong gian do duge xac dinh tit hai ham py.(w) va pgn(w) tai (w = 0):

(i) pwn(0) > 0 xéc dinh pha kim loai, (ii) pu.(0) = 0 tuong tng pha Mott. (iii) psu.(0) > 0
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and pg, (0) = 0 tuong tng véi pha dinh xit Anderson (khong c6 khe). Ngoai ra, ham Green
tai mitc Fermi 13 ham thuan 4o, G(0) = —imp,(0), tuong tuy nhu phan trén cho mo hinh
AH (2.11). Cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT ciing dugce xay dung tuong ty nhu
phan 2.1. Tiém can mién kim loai gan v6i chuyén pha, gia tri clia p,(0) 1a nho. Trude
tién, thay p = %, = %, w =0 va n(w) = ic, ¢ 1a sd thyc nhd vao phuong trinh (2.36) va

(2.35) thu duge ham Green G(0, ¢;, U;) nhu sau

1
G(0,e;,U) =
] U . U U2
PR A b (o)
B 1
&?Z—i-zc—ﬁ

(Tach thanh phan thiic va phan 4o)
4(g; + ic)
A(g; +ic)(e; +ic) — U?
g; +1c
(€2 +1i2e5c — ?) — U?/4

(B6 qua s6 hang bac cao cia c)
(g; +ic)(e2 — U?/4 — 2igic)
(U?/4—ep)’
_gi(e2 = U?/4) +ic(e} + U?/4)

E (U2/4—e)’

Suy ra
g2+ U?/4

%G(O, Ei, Uz) = (U’2/4—_52)2

(2.41)

Do diéu kién tu hop ctia phuong phap DMFT, ta cling c¢6 phuong trinh dé quy tuong tiy
phuong trinh (2.12) nhu sau

2
W=

P (0,60,Ui) = 1—6%”)(0)2(&)7 (2.42)
VOl
g2+ U?/4
(e Uy) = —t /% 2.43
€= @ 24
Tai bien ving kim loai - dien mai ta 6 gan ding p7 ™ (0) = p57(0), a = "tbe" hodc

"tbn". Thay vao phuong trinh (2.38) va (2.39) thu dugc mdi quan he A(U) tuong ting cho
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trung binh cong va trung binh nhan lan lugt

o W27
(n+1) _ 5 + Uz 2
Ptoe (0)— Pine / dU; / de; P(&;) SR GATIER (2.44)
—§/24U
) §/24+U ) W/ )2
4y _ WV ) 2+ (U;/2
tbn (0) - Eptbn(o) eXp / dUZ/dEZP(El) In [512 _ (Uz/2)2]2 : (245)
—§/24U

Khi d6 hai phuong trinh (2.44) va (2.45) viét lai nhu sau

5/2+U ( /)2
d de P 2.4
o / U/ —(Ui/2>2J2’ (2.46)
_§/24U
524U w2
1:— — d d . 2.4
|5 [ U/ siP(e) —<Ui/2>2]2 (247)
—6/2+U

, bién ddi phuong trinh (2.46).

) U+6/2 ) y

W 1 e+ U=/4
1= [ de:P AU, —i 2l =
/ e:P(e0)5 / e yE

16
U-s/2
s x
16 /dslP( 2 <_l‘2—€2>
U/2 4 5/4

w2 20  U/2-6/4
16 /dglp( 5 [(U/2—5/4)2 —e2 (U/2+6/4) —8?] ‘

Ui
U/2+6/4

[S2IN )

U/2—e/4

V6i P(g;) 1a ham phan bo Gauss thi phuong trinh tuyén tinh héa DMFT theo trung binh

cong viét lai nhu sau

W2 6 1 Uj2—6/4 Uj2+6/4 _oe?
= /d@v AS [(U/2—6/4> 2 <U/2+5/4>2—e$}6 :

6 Uj2—-46/4 U/2+6/4 o
\[4&5 [ /2—6/4>2—e?_(U/2+5/4)2—5316 3 (248)
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Tuong tu, ta sé bién doi phuong trinh (2.47).
, U+68/2 , ,
w 1 C+ U7 /4
1= —exp /dSiP(ei)g / dU; In (gﬂL—l/

16 2 — U2/4)?
U—5/2

Ap dung tuong tu nhu phuong trinh (2.25) ta nhan dugce phuong trinh tuyén tinh hoa
DMFT cho gia tri trung binh nhan

W 4 67 2
1= E exp A_(S\/;/dgz‘f(é’ U, 5@')6 A ) (249)
0]

to

t t—
véi f(0,U, ;) = tIn[t? +&?] — 2t In|t* — 2| + 2t + 2¢ (arctang—i—ln t—|—€ ) , VoLt =
€ t
vos, U S 1
2 47 24

V6i mdi tri ctia 6 cdc phuong trinh tit (2.48) va (2.49) sé xac dinh duge gian do pha A —U.

2.2.2 Két qua va thao luan

Tuong tit nhu phan 2.1, do rong ciia vimg W duge dit lam don vi nang luong. Dau tién
chiing t6i khao sat cho truong hgp khong c6 mat trat tu ctia tuong tdc Coulomb (§ = 0),
gian do pha U — A cho mo hinh AFK tai lap day mot nita v6i phan bé Gauss cho tap
dugc the hién trén hién trén hinh (2.5) (duong nét ditt mau xam) ciing nhu trong hinh
(2.6) (goc trén ben trai). Nhu trong truong hop phan bé déu cho tap trong [3], ching
toi tim thiy rang pha kim loai xuat hién ¢ mién gia tri nho cia U va A, dién moi Mott
xac dinh ¢ mién U 16n va dien moéi Anderson & mién A 1én. Diéu nay duge thé hien mot
cach ro rang trén hinh (2.5) khi ¢6 mat trat tu (duong mau do6) va khong c6 mat trat tu
Coulomb (dudng nét ditt mau xam). Trong truong hop khong c6 mat trat tu Coulomb
(6 = 0), c6 thé chia lam ba mién tuong tac khac nhau lién quan dén dudng bien giita kim
loai va dién moi: (1) mién tuong tac nhd (0 < U < 0.505), (2) mién tuong tac trung binh
(0.505 < U < 1.0) va (3) mién tuong tdc manh (U > 1.0). Khi § # 0, nhiing mién nay van
tdn tai nhung véi cac gia tri t6i han khac, cu thé mién trung gian bi co lai khi § tang. O
day, chiing toi chi khao sat v6i tuong tac day, U; > 0, dan t6i U > 6/2, tiic 1a ching toi
chi xem xét dudng bén tay phai ctia dudng cham thang ding U = §/2 trong hinh (2.5).

Do vay, két qua chinh dugc chi ra trong hinh (2.5) 1a sy thu hep ctia mién kim loai va
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Hinh 2.5: Gidn do pha cho mo hinh AFK véi phan bé Gauss cho tap tai cic gia tri khac
nhau ctia mat trat ty Coulomb. Duong nét lien mau dé (nét dit mau xanh) xac dinh ti
trung binh nhan (trung binh c¢ong) so sanh véi truong hgp 6 = 0 (duong nét diat mau
xam). Dudng cham cham théng ding U = §/2 chia mién ctia U thanh hai mién gom mién
U < §/2 (mién beén tay trai, khong xét) va mién U > §/2. W 1a don vi nang lugng.

mién dién moi Mott khi do méat trat tu Coulomb tang lén. Ching toi thu dudgce cac két
qué trong hinh (2.5) truc tiép tiur cdc phuong trinh (2.48) - (2.49), céc két qua nay la
trung khép véi cac két qua tinh sé thu dugde tit cac phuong trinh tit hop DMFT. Trong
hinh (2.6) ching toi so sdnh két qua clia ching toi va két qué thu duge trong [109], tai d6
AFK dugc khao sat véi phan b déu cho tap P(e;) = 0(A/2 — |&;])/A va phan bb déu
cho tuong tac Coulomb P(U;) = 0(5/2 — |U; + U|). Dé ¢6 thé so sanh gitta phan b6 déu
va phan b6 Gauss, chiing toi chon phuong sai ctia chiing 14 nhu nhau. Khong c¢6 nhiéu
su khac nhau gitta hai gidn do pha khi § = 0: d6i v6i ca hai ham phan b6 chting t6i tim
thay mot pha kim loai 6 mién ci mat trat ty va tuong tac nhé va trung binh. Hinh dang
ciia mién kim loai & ca hai ham phan bd la tuong tir nhau. Tuy nhién, cac gia tri t6i han
khac nhau 6 mtc dinh lugng. Ching toi thay rang tai mién U nho, cac gia tri téi han
cho do mat trat tu ctia phan bd Gauss 16n hon so v6i phan bé déu. Vi du, trong mién
khong c6 tuong tac gia tri t6i han (A.(U = 0) ~ 1.63) cho phan bd Gauss 16n hon so véi
(A.(U = 0) ~ 1.36) cho phan bd déu. Hon nita, d6i v6i phan b Gauss mién tuong tac
trung binh (0.50<U<1.0) 1a hep hon so véi phan b6 déu (0.50 < U < 1.36). Ngoai ra,

duong bién gitta dién moi Mott va dién moi Anderson cho hé nay véi phan bé Gauss 6 vi
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Hinh 2.6: Gidn do pha cho AFK v6i phan bé Gauss cho tap va phan bd déu cho tuong
tac Coulomb (két qué clia chting t6i, dudng mau d6 ndi cac hinh vuong) so sanh véi két
qué thu duge ctia AFK véi phan bo déu cho cé tap va tuong tac Coulomb & Ref.[109)]
(dudng mau xanh noi cac hinh tron).

tri thap hon trén mat phang (U, A) so v6i phan b6 déu. Két qua nay tuong tu nhu doi véi
mo hinh Anderson - Hubbard trén phan 2.1. Cling nhu di nhan xét trong phan trén, cac
mat trat ty cao hon lien quan dén ban chat ctia ham e mii trong phan b6 Gauss ¢ thé 1a
nguyén nhan dan tdi sy khac nhau vé dinh lugng. Khi 6 # 0, btic tranh tuong tu van ton
tai, v6i mién trung gian co lai khi ¢ ting va khi § > 1.2 ranh gi6i gitta dién moi Mott va

dién moi Anderson cho hé hau nhu khong phu thuoc vao loai phan b6 ma ta chon.

2.3 Két luan

Nhu vay, trong phan nghién citu nay, chiung toi da khao sat sy anh hudng cia phan bd
Gauss ctia bién mat trat tu lén gidn do pha trang thai co ban cho hai mo6 hinh AH va
AFK tai lap day mot nita bang phuong phap TMT-DMFT stt dung phuong phap EOM
cho tap.

D6i v6i mo hinh AH, két qua ciia ching t6i cho phan bd déu phit hgp véi cac két qua thu
dugc tit cac phuong phap DMFT théng ké va TMT-DMFET v6i NRG va SB4. Gian do
pha cho phan bd Gauss phit hgp kha tot véi két qua thu duge bang phuong phap Hatree-
Fock khong han ché & [20] va khic phuc thiéu s6t chinh trong [27]. Mot cach tong thé
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gian do pha thu duge cho mo hinh AH tai lap day mot nita chi ra rang mot cach dinh
tinh gidn do pha khong phu thudc vao cach chon ham phan bd clia bién mat trat tir. Tuy
nhién, day 1a két qua thu duge tit phuong phap TMT-DMFT véi phuong phap phuong

trinh chuyén dong cho bai toan tap.

D6i v6i mo hinh AFK vé6i phan bd Gauss cho tap va phan bd déu cho tuong tac Coulomb,
khi ¢6 dinh méat trat tit Coulomb, cdc phuong trinh x4c dinh cic gia tri téi han gitta bién
cua kim loai tuong quan va dién moi Mott, dién moi Anderson duge dan ra. Chung toi
chi ra ring mién kim loai va dién moi Mott thu hep khi do 16n méat trat ty clia tuong téc
Coulomb ting. Thém nita, gia tri t6i han lien quan dén chuyén pha MIT thay doi khi
cudng do tuong quan thay déi. Chiing toi ciing chi ra rang trong TMT-DMFT gidn do
pha ciia AFK vé6i phan bd déu va phan bé Gauss cho tap la giong nhau vé dinh tinh.
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Chuong 3

MO HINH AH BAT DOI XUNG VA
MO HINH AH CO TUGNG TAC
PHU THUOC VAO NUT

Trong chuong nay, ching t6i khao sat mo hinh AH véi mot thong s6 bo sung ¢ hai truong
hop: (1) Mo hinh AH v6i mat can bang khéi lugng; (2) Mo hinh AH ¢6 tuong tac phu
thuoc vao nit, cu the, thé tuong téc 1a bién ngau nhién hoac thé tuong tac xen ké tren
mang. Noi dung ctia chuong nay da duge ching t6i cong bo trong Ref.[111] nam 2021 va
Ref.[112] ndm 2022.

3.1 M5 hinh AH bat déi xitng (méat can bang
khéi lugng)

O phan dau chuong nay, ching toi khao sét sy Anh huéng clia méat can bing khéi luong
lén gidn d6 pha cho mo hinh Anderson - Hubbard tai lap day mot nita biang phuong phap
TMT-DMFT stt dung phuong phap EOM cho bai toan tap. Gian do pha cho trang thai

co ban khong tit tinh cho hé v6i mat can bang khéi lugng dude xay dung bang tinh sb.

Ngay nay, su phat trién thi nghiem vat 1y v6i cac nguyen ti cuc lanh trd thanh mot cong
cu nhiéu hita hen dé khao sat hé c6 tuong téc va mat trat tu trong linh vuc vat 1y hé co

dac. So véi cac hé co dac, khi nguyeén tit cie lanh dua ra rat nhiéu lgi thé nhu mic do
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ki¢m soat va kha nang diéu chinh. Cu thé, tuong tac giita cdc nguyen tit ¢6 thé duge kiém
soat biang cong hudng Feshbach [113]-[114], v& e ludng cic c6 thé st dung tao ra thé
quang hoc mat trat tu, két qua la mo hinh AH duge tao ra [115]. Ngoai ra, d6i xiing spin
SU(2) c6 thé bi pha va béi sy két cap v6i tit truong ngoai [116] hodc bang viéc st dung
hai loai nguyén tt véi khoi lugng khac nhau [36]-[37]. Diéu nay dan t6i sy khac nhau vé
tham s6 nhay nut ¢+ va t; trong mo hinh AH va cho phép ching ra tao ra mot mo hinh

AH mat can bang khéi lugng duge dinh nghia nhu sau

H=— Z tg(ajaajg + h.c.) + Z(ai — Jo )Mo + UZniTni¢, (3.1)

<iyj>,0 ic i
VOi ty VA [, 12 tham s6 tham s6 nhdy nit gitta hai nit 1an can gan nhat va thé hoéa hoc
cho dién tit c6 spin 0. Nang lugng tai mdi nit g; 14 bién ngau nhién, mo ta mat trat tu
dia phuong cta cac dién ti linh dong. Trong pham vi nghién cttu nay, ching téi st dung
g; tuan theo ham phan b6 déu P(g;) = 0(A/2 — |&]) /A, A dac trung cho do mat trat tu.
Su méat can bang khdi lugng duge xac dinh thong qua r = ¢ /¢4 v6i hai gi6i han r = 0
tuong ting v6i mo hinh AFK va r = 1 tuong ting véi AH. Chi ¥ rang sy mat can bang
khéi lugng 4nh hudng manh mé t6i chuyén pha kim loai - dien mai Mott (MIT) trong mo
hinh HM, vi duy, ca hai thanh phan spin dinh xi¢ dong thoi tai cing mot gia tri t6i han
clia tuong tac Coulomb, cic gia tri t6i han nay gidm don diéu khi sy mat can bang khoi
lugng tang [117] - [120]. So véi gidn do pha ctia HM, gian do pha ciia AH sé phong phi
va hap dan hon béi vi sé xuat hién pha dién moi Anderson bén canh dién moi Mott. Do
do, sé rat thia vi khi khdo sat sy 4nh hudng ctia mat can bang khoéi lugng lén gidn do pha
cia AH. Tuy nhién, AH sé kho gidi quyét hon so v6i HM, va do d6 ngudi ta phai thuc

hién mot s6 gan dung.

Gan ding truong trung binh dong két hop véi Iy thuyét moi truong dién hinh nhu ching
toi dé cap ¢ Chuong 1 va Chuong 2 clia luan an da duge a4p dung va thanh cong trong
viéc khéo sat gian do pha cho AH [99], [90], [6], AFK [3]. Trong phan nghién citu nay,
ching toi st dung gan ding TMT-DMFT dé tim gian do pha cho mé hinh AH c6 méat
can bang khdi luong. Luu ¥ rang gidn do pha khong tur tinh cia AFK va AH 1ap day mot
nita ¢6 su tuong dong: C6 hai pha dien moi (dién moi Mott va Anderson) bao quanh mot
pha kim loai tuong quan. Tuy nhién, mién kim loai trong AFK nhé hon so véi trong HM

[3], [98]. Méi day, phuong phap nay da duge nhom cta Byczuk [122], [123] khéo sat gidn
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do pha dién tit va ti tinh ctia AH tai lap day mot nita véi mat trat tu chéo phu thuoc
spin. Bén canh pha dién moi Mott, dinh xit Anderson, pha kim loai tuong quan, ho tim
thay mot trang thai méi, & d6 dien tit c6 spin huéng lén dinh xit trong khi dé dien t v6i
spin huéng xudng van con linh dong va goi né 1a pha dinh x1t chon loc spin. Diéu nay la
c6 thé vi doi xting dién tii - 16 trong va déi xitng spin SU(2) bi pha v& thong qua thanh
phan chéo mat trat tu dan t6i cac dien tit véi spin huéng len di chuyén trén mot mang cé
mot thé ngau nhién trong khi cac dién tit c6 spin huéng xudng lan truyén trén mot mang
dong nhat [122]-[123]. Tuy nhién, sy ton tai ctia pha dinh xit chon loc spin khi dbi xing
SU(2) bi pha v ngoai nguyén nhan do mat trat tu chéo phu thuoc spin trong khi doi

xting dién ti - 16 trong van duge bio toan con nhiéu diéu chua duge lam 16.

Trong luan an nay, DMFT ciing phuong trinh chuyén dong (EOM) nhu mot phuong phap
gidi cho mo6 hinh don tap v6i trung binh nhan trén tat cd cac cau hinh ciia tap duge st
dung dé nghién citu gian do pha trang thai co ban cho AH tai lap day mot nita v6i mat
can bang khoi lugng. Trong DMFT, bai toan hé nhiéu hat duge anh xa lén mot mo hinh
don tap. Trong khi cac bai toan mang khong c6 15i giai tong quat va khé giai quyét thi
mo6 hinh don tap thuong dugc giai quyét thong qua mot s6 phuong phap gan ding nhu
phuong phap Monte Carlo lugng ti& (QMC), phuong phap nhém s6 tai chuan héa (NRG),
Iy thuyét lap nhiéu loan (IPT), phuong phap chéo héa chinh xac (ED), va phuong phap
phuong trinh chuyén dong (EOM). Tuy nhién, méi phuong phap c6 mot lgi thé va han
ché ctia n6. Vi duy, han ché 16n nhat cia QMC (déi véi cac hat fermion) 1a van de dau
tai nhiet do thap khi né phu thudc vao co sé dude st dung dé viét lai ham phan hoach.
Thém nita, QMC phai lam viéc véi thoi gian 4o ma sau d6 sé can md rong gidi tich cho
ham pho. Diéu nay ciing x4y ra véi ED. Phuong phap NRG c¢6 thé mo ta tét dinh tan sb
thap clia chuan hat lien quan dén cac kich thich ¢ nang lugng thap nhung né c6 do chinh
xac kém hon trong cac vimg Hubbard. Mic dit QMC, ED, NRG c6 thé giai chinh xac
bai toan tap bang tinh s6, nhung chting can bo xit 1y tinh toan rat lén, véi cac ting dung
ctia ching bi giéi han manh mé bdi cdc tai nguyén méy tinh cé sdn. Mt khac, IPT va
EOM dang tin cay khi tai nguyén may tinh bi han ché. Trong IPT, ngudi ta phai dua
vao mot tiép can dé noi suy giéi han két cap yéu va manh. Ngoai ra, IPT khong tot &
truong hop 1ap day khac mot nita khi cuong do tuong tac Coulomb 16n hon nhiéu so véi
do rong vung nén khong phéi lic nao ciing pht hgp. EOM bi gidi han bdi cac so do ngat

chudi ctia ching, tuy nhien EOM thé hién gié tri ctia né khi lam viéc truc tiép trén tan
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s6 thue va & nhiet do rat thap. N6 c6 thé 1a ting vien tot dé giai cac bai toan tap mot
cach nhanh chéng va dang tin cay bang viéc chon so do ngat chudi phu hgp [124]. Ciing
nhu da luu § trong Ref.[0], trong truong hgp can bang khdi lugng, gian do pha thu duge
bang TMT-DMFT Il phut hgp véi cac két qua thu duge tit gan ding DMFEFT thong ké va
TMT-DMFT sit dung NRG va SB4. Chiing t6i tim thay rang khi ting do mat can bang
khéi lugng cd hai mién dién moi Anderson va Mott déu duge mé rong. Ngoai ra, doi véi
tham s6 mat can bang 0 < r < 1 xuat hien mot duong ciia pha dinh xit chon loc spin, v6i

cac hat spin huéng xuéng dinh xit, trong khi cac hat c6 spin huéng lén van linh dong.

3.1.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh AH duge gidi bang DMFT [96], [2]. Mo hinh Anderson - Hubbard

mot tap véi nang lugng phu thudc nit g; c6 dang

Hy,p = Z(Ez — fo)Nig + Ungpngy

(e

+ Z EkoCh Cho + Z <Vkac;rwaw + Vk*gaggckg) , (3.2)
ko ko
V6i CLU (cro) 12 cic toan tit sinh, hity dién ti trong bé dién t1t c6 spin o. Yéu t6 ma tran

ctia ham lai héa Vj, va tham s6 €, c6 moi quan hé nhu sau

n(w) = Weol” (3.3)

— W= e
Tuong tu nhu dinh nghia trong Chuong 2, p,(w, ;) = —SG,(w, €;)/e; va cac gia tri trung
binh cong va trung binh nhan theo bién ¢; thu duge lan lugt py, = exp [(In p(w, ;)] va
prve = (p(w, €:)), voi (O(g;)) = [ de;P(g;)O(e;). Ham Green phu thuoc spin thu lai duge
tit bién déi Hilbert

w—w’

Goo(w) = /dw’pao(w/) (3.4)

v6i a ki hiéu cho "tbc" hoac "tbn". Ham mat do trang thai khong tuong tac c6 dang ban

nguyet po,(g) = ﬁ\ /4t2 — £2 khi d6 ham lai héa duge xac dinh thong qua mo6i quan hée

Ne(w) = 2G4 (w). (3.5)
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Sau dé ching toi sit dung phuong phap phuong trinh chuyén dong cho mo hinh Anderson
mot tap (3.2), xét tai 1ap day mot nita, < ng >=<n; >=<n;/2 > va uy = p; = U/2,

thu duge phuong trinh tuong tu nhu phuong trinh (2.8)

1—<mn; > /2
w—¢& +U/2 = ns(w) + Uns(w)[w — & = U/2 = np(w) — 25 (w)]
N <n; > /2
w—g —U/2=n,(w) = Uns(w)w — & — +U/2 = 1y (w) — 215 (w)] 1

Go(w,ei) = (3.6)

Phuong trinh (3.6) c6 thé thu lai duge két qua cho AFK trong [3] khi r = 0 va trudng hop
AH can bing khéi lugng 7 = 1 (ty = t,) trong [6]. O gi6i han khong mét trat tu &; = 0,
phuong trinh 3.6 quy vé phuong trinh HM can bang khdi lugng trong [119] va [125].

Luu ¥y rang déi véi truong hop can bang khéi luong do tinh doi xting dién ti - 16 trong
Pao (W) = pas(—w), thay vao phuong trinh (3.4) thu duge phan thuye 1a bang 0, titc 13 ham
Green hoan toan 40 G, (0) = —impa,(0). Do d6 ta dé rang thu duge gia tri trung binh
ctia LDOS. Ciing giéng nhu phan 2.1, chiing to6i don gidn bai toan bang cach st dung gi6i

han nguyén ti cho s6 hat trung binh < n; > nhu phuong trinh (2.8).

Tiép theo, chiing toi ciing sé xac dinh cidc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT gitta bién
ctia dién moi va kim loai tuong tr nhu Chuong 2 (xem chi tiét tai phu luc D). D6 1a he
hai phuong trinh tuyén tinh cho pro VA pja, o ki hiéu tbe(tbn) ting véi gia tri trung binh

cong (nhan). Cip phuong trinh tuyén tinh héa cho gia tri trung binh cong nhu sau

[B11(U, A) — 1] prne(0) + UL (U, A)t3pyne(0) = 0

(3.7)
UL(U, A)Eptue(0) + [ 11(U, A) — 1] pyne(0) = 0,
v6i
1 (22 24 0%/44 (1 —ny)Ue
L(UA) = — d 3.8
1( ) ) A /_A/Q € [52 . U2/4]2 ) ( )
1 [22 U224 (1 —n)e
I A)=— d . .
2(U7 ) A /A/Q € [52 . U2/4]2 (3 9)

Heé phuong trinh tuyén tinh (3.7) c6 nghiém khong tam thuong khi théa man phuong
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trinh

LU, A) =1 UL(U At} 0 (3.10)
UlL(U, A)t% tf[l(U, A)—1
Chon ¢4 = 1 la don vi néng lugng titc t; = r, khi d6 phuong trinh (3.10) tré thanh

[L(U,A) = 1[P2L(UA = 1)] = [UL(U, A)r?]* =0 (3.11)

Chu ¥ rang trong hai gii han » = 0 vd r = 1 phuong trinh (3.11) lan lugt trd thanh
phuong trinh (15) trong Ref.[3] vA phuong trinh (13) trong Ref.[6].

Cap phuong trinh cho py,(0) va pj4,(0) thu duge hé (xem phu luc D)

Prion (0)

~OPIA 2 — U2/4P €2 — U2/4P

1 A2 e+ U A4 (L= n)Uel pron(0) Ut} [U/2 4 (1 = n:)e] ppaom (0)
A /—A/2 n ( i ) dﬁ]
(3.12)

Piibn(0)

= exp

1A (UBI/2+ (L= nel pran(0) | B+ U2/4+ (1= n)U] puan(0)
A/_A/Zl ( [82—U2/4]2 + [82—U2/4]2 )d€] .

(3.13)

Tuong tu, & gidi han 7 = 0 va r = 1 phuong trinh (3.12) va (3.13) rit gon duge vé phuong
trinh (14) trong Ref.[3] v& phuong trinh (11) trong [6]. Tuy nhién, & giéi han 0 < r < 1,
chiing ta chua c6 phuong trinh xac dinh dudng bien A = A(U) cho chuyén pha Anderson
nhu phuong trinh (3.11) cho chuyén pha Mott. Mt khéc, tit cdc phuong trinh tuyén tinh
hoa (3.7) cho pye(0) V& pye(0) ciing nhu hai phuong trinh (3.12) va (3.13) cho prn(0)
VA plipn(0) MA A pope(0) dOng thoi trict tieu tai cing mot diém t6i han clia ca tuong tac
va mat trat tu, dieu nay cling xdy ra v6i pyn(0). Nhitng gid tri t6i han cho pggpe(0) va
Potbn(0) s& duge trinh bay chi tiét ¢ phan tiép theo. Ngoai ra, ¢ truong hgp khong tuong

tac U = 0 mdi thanh phan spin dinh x1t béi mot gia tri mat trat tu t6i han khac nhau.
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06 ' ]
F Ny A=1.0 ——— Trung binh nhén, {

0.4 \ = = = Trung binh nhin, | i
' N e Trung binh cdng, 1

— =~ Trung binh cdng, {

LDOS(0)

0.2

LDOS(0)

Hinh 3.1: Gi4 tri trung binh nhan va trung binh cong ctia LDOS cho hai thanh phan
spin tai tam viung (w = 0) véi r = 0.5, A = 1 (phia trén) va A = 4.0 (phia duéi) nhu ham
ctia U. Dudng nét lien (chdm) xac dinh cho gia tri trung binh nhan (cong) cho thanh
phan spin huéng len. Dudng nét dit (nét diit véi cham) xac dinh gid tri trung binh nhan
(cong) cho thanh phan spin huéng xudng.

3.1.2 Két qua va thao luan

Trong phan nay, ching toi thao luan cac két qua tinh s6 st dung ¢+ 14 don vi ning luong.
Trong TMT, su triét tiéu cua gié tri trung binh cong tai mic Fermi py4.(0) chi ra mot pha
dien moi Mott trong khi d6 pyg,(0) sy triét tieu tai diém t6i han cho dinh xi& Anderson
cho loai spin ¢. Hinh (3.1) cho gia tri trung binh cong va trung binh nhan ctia LDOS tai
tam ving (w = 0) véi r = 0.5, A = 1.0 (phia trén) vd A = 4.0 (phia dudi) nhu la ham
ctia U. Chiing ta c6 thé thay rang ca hai pye(0) VA porn(0) dong thoi ciing triét tieu tai
mot diém t6i han ctia U nhu tién doan tit cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT. Nhu
chiing ta da biét 6 mo hinh HM trong truong hgp mat can bang khéi lugng, ca hai thanh
phan spin ¢6 ham mat do trang thai dia phuong tai mitc Fermi dong thoi triét tieu tai
ciing mot gid tri tuong tac t6i han [117]-[120]. O day, ching toi chi ra réing khi c6 sy hien
dién ctia mat trat ty, tinh chat nay van ton tai trong hé nay. Hon nita, tai mién mat trat
tu nhé cia A (A = 1.0), U tang lam cho gia tri trung binh ctia LDOS tai tam viung cho
hai thanh phan spin gidm, va ca hai gia tri trung binh cong va nhan déu dua ra gan nhu
cling mot gia tri t6i han ciia tuong tac. Diéu dé cé nghia réing, § mién A nhé mot chuyén

pha tryc tiép kim loai - dién moi Mott dude tim thay. Mat khac, tai mién mat trat tu 16n
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(A = 4.0) hanh vi ciia LDOS trung binh phiic tap hon, py4,(0) tién t6i khong tai gia tri
tuong tac nhd hon so v6i pyme(0), didu dé ¢ nghia la chuyén pha tric tiép kim loai - dién
moi Anderson duge tim thay. Thém nita, & gidn do phia dudi khi U = 0 ta thay rang gia
tri trung binh nhan ctia LDOS(0) ddi véi dién tit spin huéng xuéng bang khong, trong
khi déi véi spin huéng lén 1a hitu han, do d6 véi U = 0, A = 4.0 hé & trang thai dinh x

mot phan. Diéu nay sé duge thao luan chi tiét hon 6 doan sau.

0.3 T T T T T
I r=01
---r=041

0.2 b...or=05 i
f-=r=05

0.1 r=1.0 -

S

3 0.0 . .

9 0.15+ -
010+ _
0.05+ -
0.00 b— S

0 15

Hinh 3.2: Gia tri trung binh nhan cia LDOS tai tam ving (w = 0) véi r = 0.1,0.5,1.0
cho U = 2.0 (phia trén) va U = 4.0 (phia dudi) nhu ham ctia A. Cac dudng nét lién (dit)
duge tinh cho 7 = 0.1 cho thanh phan spin huéng leén (xuéng). Cac dudng cham (dt
cham) tinh cho 7 = 0.5 cho thanh phan spin huéng lén (xuéng). Dudng ditt cham cham
cho truong hop can bang r = 1.0.

Trong hinh (3.2), ching t6i tinh trung binh nhan ctia LDOS tai tam ving (w = 0) véi
r =0.1,0.5,1.0 cho U = 2.0 (phia trén) va cho U = 4.0 (phia duéi) nhu ham cua A. 0
phia trén, ching c¢6 hanh vi tuong tir nhau khi tang do mat trat tu: ting dan tdi gia tri
cyc dai, sau d6 gidm t6i khong tai mot gia tri t6i han A.. Tiép theo, khi ¢6 dinh tham s
mat can bang p,n(0) cho ca hai loai thanh phan spin dong thoi triét tieu tai cing mot
gid tri A, tuy nhién gia tri t6i han nay tang khi r ting. Diéu nay c6 nghia 1a khi ¢6 dinh
r va U nhé chuyén pha Anderson MIT x3y ra mot lan duy nhat khi do mat trat tu dat
gia tri t6i han. Hanh vi clia pyu,(0) & nita dudi clia do thi khac véi nita trén 6 chd khi do
mat trat tu ting hé trai qua hai lan chuyén pha Anderson MIT nhu sau: tai gia tri Ay
hé trai qua tit dinh xit Anderson sang pha kim loai, ttic 1a mat trat tu én dinh pha kim

loai, tai gi& tri A 16n hon hé chuyén tit kim loai sang pha Anderson tiép theo. Chiing ta
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c6 thé thay rang v6i viée ting sy mat can bang (r gidm) thi A, tang trong khi d6 A,

giam, tuc la viing Anderson dugc md rong.

1 6 T T T T

Pién moi Anderson

Hinh 3.3: Gian do pha trang thai co ban khong tit tinh cho mo hinh AH tai lap day mot
niia v6i mat can bang khdi lugng cho r = 0.1, 0.5 so sanh véi két qua thu duge 6 truong
hop can bang khoi lugng r = 1.0. Dudng nét lién véi hinh vuong (tron) duge xac dinh ti
gia tri trung binh nhan (cong) cho r = 0.1. Dudng nét dit v6i hinh vuong (nét dit véi
hinh tron) duge x4c dinh tit gid tri trung binh nhan (cong) cho r = 0.5. Cac duong cham
cham vé6i hinh vuong (tron) xac dinh tir gia tri trung binh nhan (cong) cho truong hop
can bang r = 1.0. Pha dinh xit chon loc spin (SSL) la duong tai U = 0,A,] < A < Ax.

Két qua chinh trong khao sat nay la gidn do pha trang thai co ban khong tit tinh cia
mo hinh AH ¢6 mat can bang khéi lugng tai 1ap day mot nita (3.3) cho r = 0.1, 0.5, 1.0.
Két qua ctia ching t6i 6 gi6i han r = 0 (khong dua ra ¢ day) trung vé6i két qua cho mo
hinh AFK trong [3], trong khi d6 két qua cho r = 1 dugc dua vao dé so sanh véi r # 1.
D61 v6i 0 < r < 1 trén gidn do pha cho ta bon pha: (1) Pha dien moi Anderson duge xac
dinh tur diéu kien poip,(0) = 0, pospe(0) > 0. Trong hé khong tuong tac (U = 0) gia tri t6i
han ctia do mat trat tu A4 (U = 0) = 2e & tat ca gia tri cia r. Tuong tu nhu truong
hop ciia can bang khéi luong, khi A 16n hé huéng t6i pha dinh x@ Anderson. Ngoai ra,
mién dinh xtt Anderson duge mé rong khi ting sy mat can bang khéi lugng (r giam) boi
vi khi ¢ ¢6 dinh, su khéc biet cang 16n (r gidm) tic 1a ¢ cang nho, sy dinh xt cang dé
xay ra trong hé. (2) Pha dién moi Mott duge xac dinh béi pyu.(0) = 0. Trong hé khong

c6 mat trat tu, gia tri t6i han c6 thé tinh toan giai tich titr hé phuong trinh tuyén tinh
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DMFT: U.(A =0,7) = 2 (1 +r*+ 1+ 14r2 + r%)]"/2 1a ham don digu tang theo r, va
U(A =0,7=0) =2,U(A =0,r = 1) = 2¢/3 nhu trong AFK [3] va AH [0], lwu ¥ réing
trong cac két qua ctia Ref.[0] va Ref.[3] thi W (= 4¢;) 1a don vi ning lugng. Gidng nhu
& truong hop can bing, pha dién moi Mott 6n dinh khi U tang. Hon nita, mién nay md
rong khi mat can bang khoi lugng tang (r gidm) véi cing mot 1§ do nhu trong mién dien
moi Anderson. (3) Pha kim loai duge xac dinh bdi pye,(0) > 0 va duge tim thay ¢ mién
U va A nhoé. Hinh dang clia gian do pha 1a tuong ty nhu trong trudng hgp can bang khoi
lugng, tuy nhién mién nay gidm khi syt mat can bang tang len (r gidm) béi vi hai mién
dien moi duge md rong dong thai. (4) 1a pha dinh xi@ chon loc spin, & d6 cac dién ti c6
spin huéng xudng bi dinh xtt héa (p,(0) = 0) trong khi d6 dién ti ¢6 spin hudéng lén
van con linh dong (p,(0) > 0). Pha nay ¢6 nguon goc tir su mat can bang khoi lugng
trong hé nay va dién ra tai U = 0 va 2er = A, (U =0) < A < Ay (U =0) = 2e. Cha §
rang khi khong c6 tuong tac (U = 0) hai loai spin 1a doc lap, va pha chon loc spin c¢6 thé
duge tim thay, nhung ngay khi c¢6 tuong tac Coulomb (U # 0) thi hai loai spin tré nén
két cap, két qua 14 pypn(0) va pypn(0) la dong thoi triet tieu va pha dinh xt chon loc spin
khong con ton tai nita. Day 1a hiéu tng tuong quan vi sy triét tieu ctia do cu tra doi cla

hai thanh phan spin trong trang thai dién moi phai théa man dong thoi.

12: .................................... P

——A=00

10 + -—=-A=20 8
A=6.0

8l —=-A=120 i

-~ 6F i

Hinh 3.4: Gi4 tri t6i han U, xac dinh cho chuyén pha Mott nhu ham don diéu ctia r cho
A =0,2.0,6.0,12.0. Rd rang su khac biet gitta U.(r = 1) va U.(r = 0) gidm khi A tang.

Trong hinh (3.4), chtng toi vé do thi U, nhu ham ctia r véi A = 0.0,2.0,6.0 va 12.0. Luu
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¥ 1a trong truong hgp mo hinh HM mat can bang khoi lugng (A = 0) gia tri t6i han U, 1a
ham tang don diéu ctia r da duge thiét lap & [117]-[120]. Didu nay dude thé hien mot cach
rd rang trén hinh (3.4) ring U, tang khi A ting va tai mot gia tri httu han A, U, van
tang mot cach don diéu theo r. Tuy nhién, khi A tang thi su khéc nhau gita U.(r = 1) va
U.(r =0) gidm, va khi A 16n (A > 12) ching t6i tim thay rang U.(r) tién t6i gid tri A
v6i moi gia tri r. Diéu dé c6 nghia 1a trong gan dung ching toi st dung ¢ mién giéi han
A 16n, duong bién giita hai loai dién mai trong hé mat can bang khdi lugng xay ra tai
U. =~ A nhu trong truong hgp can bang khoi lugng trong [99] va [6]. Tuy nhién, diéu nay
mau thuin véi két quéa chinh xac hon cho AFK trong [3] véi dudng bién giita hai loai dién
moi A(U) ~ 2ev/2 duge ude lugng cho r = 0 va U > 4. N6 ¢6 thé hiéu ring gan ding

clia chiing t6i da sit dung pht hgp hon véi mién U va A nhd.

Nhu vay, ngoai ba pha xuat hién trong truong hop can bang khdi luong, gian do pha khi
c6 mat can bang khéi lugng xuat hién thém pha dinh xit chon loc spin, 6 d6 mot thanh
phan spin 1a pha kim loai, trong khi thanh phan khac 14 dién moi. Ching toi tim thay
rang khi do mat can bang ting lén thi mién kim loai co lai, trong khi mién dién moi Mott

va dién moi Anderson duge mé rong.
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3.2 M6 hinh AH cé tuong tac phu thudc vao
nut

Trong phan cudi clia chuong nay, ching t6i xem xét dinh x1@ Anderson trong mo hinh AH
lap day mot ntta c6 thé Coulomb phu thudc vao nit & hai truong hop don gidn nhat: (1)
Thé Coulomb trén nit 1a bién ngdu nhién, (2) Thé Coulomb c¢6 do 16n xen ké trong mang.
St dung phuong phap TMT-DMFT v6i EOM giéi cho bai toan tap, thong qua gia tri
trung binh cong va trung binh nhan ctia ham mat do trang thai dia phuong, chiing toi
dan ra cac phuong trinh xac dinh cadc duong bién gitta pha kim loai, dién moi Anderson va

dien moi Mott. Gidn do pha trang thai co ban khong tit tinh dude xay dung bang tinh sb.

Trong mang quang hoc, cac nguyén tit cuc lanh tuong tu nhu cac dién tit trong vat 1y hé
co diic, hiéu theo nghia ching c6 thé hien thuc héa mo hinh Hamiltonian, ching han nhu
mo6 hinh Anderson va mo6 hinh Hubbard. Nhiéu hién tuong dang cha ¥ da dude quan sat vé
van dé nay vi du nhu chuyén pha Mott trong hé Boson [125]-[114] v& Fermion [126]-[127].
Céc nguyen t1t cuce lanh ¢6 1oi thé hon céc hé nguyen tit o6 diic nhu kha nang kiém soat
cao cac thong s6 nhu cuong do tuong téc, sé luong hat, dang hinh hoc ctia mang tinh thé
va mot vai thong s6 khac. Cac thi nghiem dién hinh thuong dugce thyc hién trén mang
khong méat trat tu. Tuy nhién, mat trat tu c6 thé duge dua vao bang nhiéu phuong phap
khac nhau, bao gom ca viéc st dung chtim lazer quang hoc 16m dém hosc chong chap hai
chiim lazer c6 tan s6 khong tuong thich [5], [1]. Ngoai viéc c6 thé kiem soat thé giam cam,
tuong tac giita cac hat c6 thé kiém soat bang cong hudng Feshbach [129] - [130]. Hon nita,
do 16n tuong téc gitta cac nguyen tit c6 thé thay ddi trong khong gian nhu trong hé khi
7Y [131] ciing nhu sy mat trat tuy ¢ thé duge kiém soat trong cdc nguyén ti cyc lanh
dya vao cong hudng Feshbach [132]-[133]. Mac dut cdc nghien cttu 1f thuyét va thye hanh
trén hé Boson bang hé quang hoc véi tuong tac trén nat mat trat tuy da dude thyc hién
[132]-[134], he fermion vé6i thé Coulomb dia phuong ngdu nhién hau nhu chua duge thao
luan cho t6i nay. Hién nay, mo hinh Hubbard lién quan dén ba loai mat trat tir khac nhau
nhu nang lugng ion trén moi nit, cuong do tuong tac tai chd, bién do nhay nat da duge
dé xuat va sit anh hudng ctia moéi loai ctia mat trat tuy dén tinh chat nhiét dong ctia he da
duge nghién cttu [135]. Mat khac, mat trat ty luon luon ton tai trong cac vat lieu thue,

nhung cho dén nay, trong hau hét cac nghién cttu chi han ché thé ngau nhién & cac nit
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trong khi tuong tac Coulomb duge giad thiét 1a nhu nhau & cac nut. Diéu d6 khong ding
v6i thue té va cac mo hinh HM va AH ¢6 thé Coulomb phu thudc vao nit can dude xem

xét khi phan tich mai truong ngau nhién gay ra dinh x@ Anderson [135]-[137].

Trong AH 1ap day mot nita, khi mot thé ngau nhién duge dua vao (ching toi goi do 1a
mat trat tu Anderson), trang thai co ban thuan tir cho tuong tac va do mat trat tu bat
ky bao gom pha kim loai tuong quan, pha dien moi Mott (MI) va pha di¢n moi Anderson
(AI). Cu thé, pha kim loai xuat hién ¢ mién tuong tadc Coulomb U va do mat trat tu nho,
dién mo6i Mott 6 mién U 16n trong khi dién mo6i Anderson ¢ mién mat trat ty 1én [19] -
[99]. Bén canh mat trat tu Anderson, tinh khong dong nhét ctia phan bd dién tich thong
qua cic pha tap nén va cac tap chat tich dién khong mong muon tao ra cac lien két dien
t1t - dién t1t v6i cuong do ngdu nhién (ching toi goi 1a mat trat tu Coulomb) [135] - [137].
Do dé, dé nghién citu mo6 hinh thuc té hon, chiing t6i xem xét c hai ngudn gay ra mat
trat tu, gom mat trat ty Anderson va mat trat tyy Coulomb phan bo ngau nhién trén
mang. Tt d6 mo hinh AH tai lap day mot nita vdi tuong tac phu thuoc vao nit mang, cu
thé né la bién ngau nhién trong khong gian hodc xen ké trén toan mang dugc ching to6i

dé xuat nghien ctu.

3.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh AH c6 tuong tac phu thudc vao nit ¢6 dang nhu sau

1
= —t Z awajg +he)+ Z )Nie + Z U, {nnnu ~3 (na +mnip) |, (3.14)

<t,j>,0

v6i g; 13 bién ngau nhién tuan theo ham phan bd déu
1

A dic trung cho do mat trat ty clia nang luong ngau nhién trén mdi nut. Trong nghién
citu nay ching toi khdo sat hai truong hgp ctia thé tuong tac Coulomb Uj:

(i) U; 1a bién ngau nhién v tuan theo ham phan b déu trong khoang [U — §/2; U + §/2],
cu thé

P(U) = 50(5/2 ~ |U: - U)), (3.16)
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U 1a do 16n tuong tac trung binh trén nut,  1a do 16n mat trat ty Coulomb. o) day chi
xem xét tuong tac day U; > 0, tiic 1a U > §/2.

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

Trong khuon khé DMFET [96] - [¢], Hamiltonian (3.14) dugc anh xa vao mo hinh Anderson

mot tap nhu sau

1
Hiap = Z(gi — Wnie + U [nnnu ) (na + nz¢)] + Z 5;90206;“, (3.17)

o k,o

+ Z (chlgaw + Vk*a;[(fcka> .
ko

0 day, c};a VA Cp lan lugt 1a cic toan ti sinh va hity dien tit trong bé véi spin 0. Vj, e,
lan lugt 14 yéu t6 ma tran lai héa va hé thic tan sic ctia dién ti trong bé. Ching toi sit
dung phuong trinh chuyén dong nhu mot gan ding gii cho bai toan tap [6], [111], [3] cho
mo hinh (3.17). D6i v6i mo hinh nay, ching t6i xem xét & gidi han khong tir tinh tai 1ap
day mot nita, tic 1a (n;y) = (ny) = (n;) /2 va u = 0. St dung phuong trinh chuyén dong

ngat chudi dén bac hai, ham Green clia tap dudc tinh bing phuong trinh sau

I—<mn; > /2
w—¢e;+U;/2 —n(w) + Umi(w)|w — &; — U; /2 — 3 (w)] 1
" <n; > /2
w—¢ —Ui/2 = ni(w) — Umi(w)[w — &; + U/2 — 3n;(w)] 71’

Ga(w7 Ei) -

(3.18)

v6i m;(w) 13 ham lai hoa, mo ta sy két cip ctia dién ti 6 nut 7 véi dien tit khac trong he.
o) day U; = Uy, n; = m, néu 4 thudoc mang con s trong truong hgp tuong tac xen ké, trong
khi n; khong phu thudc vao nut ¢ cho trudng hgp tuong tac ngau nhién. Trong trusng hop
khong c6 mat trat ty e; = 0, U; = U, phuong trinh (3.18) tré vé phuong trinh gan ding
Hubbard IIT cho mo hinh Hubbard tai lap day mot nita [19].

Cho moi nang lugng ionic ¢; va tuong tac Coulomb U;, LDOS duge xac dinh béi

1
p(w,ai,Ui) = ——%G(éi,U,-,w). (319)

™

Tit phuong trinh (3.19), ta c6 the tinh gia tri trung binh cong va trung binh nhan cta
LDOS. Chid ¥ rang, gia tri trung binh cong LDOS dé mé ta ca trang thai dinh xit va

trang thai lan truyén, trong khi dé gia tri trung binh nhan chi tinh cho cac trang thai lan
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truyen. Tai chuyén pha kim loai - dién moi Mott, gid tri trung binh cong ciia LDOS dua
ra mot khe tai tam vung, trong khi d6 gia tri trung binh nhan LDOS triét tiéu tai dinh
xtt Anderson. Do d6, dé danh gia dugc hai loai chuyén pha nay ngusi ta ding ca hai loai
gia tri trung binh ctia LDOS [96]-[121], [111].

(i) Tuong tac ngau nhién trén nit

Gia tri trung binh cong va trung binh nhan ctia LDOS dugce xac dinh lan lugt

Proe(w) = /dUi/dEiP(Ei)p(Ui)p(wvgian)a (3.20)

Puon (W) = exp [/ dUi/dz—:iP(ei)P(Ui)lnp(w,ei,Ui) : (3.21)

Ham Green mang tuong tng véi p,(w), véi o 1a "tbn" hoac "tbc", duge tinh thong qua
bién déi Hilbert

w—w

Golw) = / o 2. (3.22)

Chiing toi stt dung ham mat do trang thai ban nguyét, tuong ting v6i mang Bethe vo s6

lan can, po(z) = # 1 —4(2/W)2 v6i do rong vung W. Diéu kien tu hop duge cho béi

n(w) = %G(w). (3.23)

Dé gidi cac phuong trinh (3.18)-(3.23) thu dude cac gia tri trung binh cong va trung binh
nhan ctia LDOS, do cu tra tai nat ¢ ¢ nhiet do khong do tuyéet déi < n; > duge xac dinh

mot cach tu hop nhu sau
0

(ng) =2 / plw, &1, U)doo. (3.24)

Tiép theo chiing toi dan ra cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT. Luu ¥ rang, tai lap
day mot nita, trang thai co ban dude xac dinh béi gia tri trung binh ciia LDOS tai tam
ving (w = 0). Ngoai ra, ham Green tai tam viung 1a s6 thuan 4o, G, (0) = —imp,(0). Tai
viing lan can chuyén pha MIT p,(0) tiém can t6i 0, tit d6 ta c6 thé tim duge cac gia
tri t6i han cho chuyén pha tit kim loai sang trang thai dién moi Mott hodic trang théi
Anderson bing cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFT [3], [0], [111]. Cac phuong trinh
tuyén tinh héa DMFT véi gia tri trung binh cong va trung binh nhan, v6i dinh nghia
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duong bién gitta pha kim loai va dién moi, thu duge nhu sau

du;

de;Y (g4, U;), (3.25)

16A5
1:—exp [Aa/dU/dallnY €4, Z} (3.26)

v6i
Y (e, Uy) = 22T . 3.97
o0 ERT o
(ii) Twong tdc zen ké gida cdc nit
Gia tri trung binh cong va trung binh nhan ctia LDOS cho mang con s lan luot
Ps.tbe(w) = /dsiP(ei)p(w, i, Us), (3.28)
Ps.bn (W) = exp [/ de; P(g;) In p(w, e, Us) | (3.29)

Ham Green cho mang con s thu dugc tit bién doi Hilbert. Sau dé sit dung cting mot ham

DOS khong tuong tac, dieu kién ty hop théa man

%(W) = —Gg(CU), (330)

v6i 5 = B, Anéus= A, B.

Bang mot thuat toan tuong ty nhu khi thu duge phuong trinh tuyén tinh héa DMFT cho

tuong tdc ngau nhién & trén, ta nhan duge

W2
1= E exXp [Iﬂm(UA, UB, A)] 5 (331)
v6i
1
Iin(Us, U, 8) = 5 [ deiln [¥a(e)Va(e0), (332

14 phuong trinh tuyén tinh héa DMFT véi gia tri trung binh nhan, va

W2
]. - E-[tbc<UA7UB7A)7 (333)
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V6l

Tne(Us, Up, A) = % [ / deYa(e) / deYB(si)] " (3.34)

1a phuong trinh tuyén tinh héa DMFT vdéi gia tri trung binh cong. 0 day (tuong tu
phuong trinh (2.17))

€2+ 3U2/4 + 2¢,U,(1 — (n;))
Y’S(gz) = [82 _ U2/4]2 ’

(3.35)

V6i (n;) cho bdi phuong trinh (3.24) véi viee thay thé U; bang U,.

3.2.2 Két qua va thao luan

Hinh 3.5: Gian do pha cho mo hinh AH véi do mat trat tu Coulomb (nét lién) so sanh
v6i truong hop d = 0 (nét dit). M, AL, MI va LS ki hiéu lan lugt cho pha kim loai, dinh
x1t Anderson, diéen moi Mott va dinh x@ trong khe Mott. Don vi nang lugng W = 1.

Trong phan nay, ching toi chon do rong viing W 1a don vi ning lugng. Céac pha trong
gidn do6 pha dugc dinh nghia nhu sau: (1) ppe(0) # 0 va py,(0) # 0 tuong tng véi
pha kim loai, (2) pwe(0) = 0, puwn(0) = 0 v& [ pn(w)dw # 0 chi ra pha dien moi Mott,
(3) [ pton(w)dw = 0 xac dinh pha dinh x@& Anderson, (4) pw.(0) # 0, pwn(0) = 0 va
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[ pion(w)dw # 0 tuong ting véi trang thai dinh x1 trong khe Mott. Luu § rang céc tiéu chi
pha dién moi Mott trong mo6 hinh Anderson - Hubbard va mo hinh AFK tai lap day mot
nita trong khuon khé TMT-DMFT la khong giéng nhau. Vi du, trong sé ciia chuan hat
gidm t61 khong & tat cd cac nat [99]; pwn(0) = 0 va [ pyn(w)dw # 0 trong [3], [96],[95],
va pha nay dugce goi la pha MI (pha c¢6 khe); ppn(0) = 0, pn(w)dw # 0 va (n;) =1 cho
tat cad cac nit [140]. Dé lam 16 hiéu tng ctia mat trat tu Coulomb trén gidn do pha nay,
trong phan nay ching toi phan biét pha dien moi Mott (v6i mot khe cho cé hai loai gia
tri trung binh ctia LDOS, tiic 1a mot khe Mott thuc sy) véi trang thai dinh xi@ trong khe

Mott (chi quan sat khe & gié tri trung binh nhan [105]).

U=20,A=30

Pa rith((ﬂ)
o
M

Pgeom(w)
o

[ 0] PP NP N

8 2 &

1 2 3

Hinh 3.6: Gia tri trung binh cong (nhan) cho § = 0,1.0,1.5 va 2.1 khi U = 2.0, A = 3.0
¢ phia trén (dudi). Mat trat tu Coulomb din hé chuyén tit pha kim loai tuong quan t6i
pha AI khi § tang.

(i) Tuwong tac ngau nhién trén nit. Trén hinh (3.5) mo t& gian do pha khong tit tinh trang
théi co ban ctia mo6 hinh AH cho mot vai gia tri ctia méat trat tu Coulomb. Hé ¢6 thé &
pha kim loai, dién moi Mott, dinh xit trong khe Mott ho#c 1a pha dinh xit Anderson. Két
qua cho thay pha kim loai va dién moi Mott chi dudce két ndi véi nhau khi 6 = 0. Khi c6
mat trat ty Coulomb § # 0, nhin vao gian do ta c6 thé thay mién kim loai v& mién dien
mo6i Mott tach nhau béi trang thai dinh xit trong khe Mott. Cac trang thai lan truyén
(pha kim loai) va trang thai thyc su c6 khe khong tryc tiép tiép xtc v6i nhau vi ¢6 mién

trang thai dinh x1¢ ¢ gitta. Néu nhu do méat trat tir Coulomb tang, mién kim loai va mién



83

dién moi Mott thu hep lai, trong khi d6 mién dinh xi@ Anderson mdé rong. Khi do mat
trat tu Coulomb dat gié tri cyc dai, § = 2U, mién dién moi Mott bién méat, hé chi con c6
thé & pha kim loai, dien moi Anderson hodic dinh xi trong khe Mott. Khi 6 = 2U, do 16n
tuong tac U; nhan gia tri tit 0 dén 2U; do do, khi ta lay trung binh cong LDOS, sé luon
c6 mot phan b6 cho cac dién tit khong tuong tac (U; = 0) ngan can sy hinh thanh pha
dién moi Mott. Trong khi d6, ¢ mién ¢ < 2U, U; tai moi nut sé nhan gia tri tuw U — §/2
>0 dén U + /2, pha kim loai sé bi thu hep, mot pha c¢6 khe Mott dugce hinh thanh khi U
tang. Ca mat trat tu Anderson va mat trat tu Coulomb déu dan t6i mot pha dinh xi
Anderson va ngan chan sy hinh thanh pha kim loai cing nhu pha dién mo6i Mott. Nhung
chi c6 mat trat tir Coulomb méi ngan chan sy hinh thanh cia dién moi Mott mot cach
hoan toan. Ngoai viéc thu hep hai mién kim loai va dién moi Mott, mat trat tyu Coulomb
con dan t6i mot mién méi, & d6 hé & trang thai dinh xit cuc bo. D6 1a khu vire ma xuat

hien dinh xtt Anderson ngay ca khi khong c6 mat trat ty Anderson (A = 0). mat trat tu

U=15A=135

Parith(®)

Pgeom(m)

Hinh 3.7: Gia tri trung binh cong (nhan) cho § =0,1.0,1.5 va 2.1 khi U = 1.5, A = 1.35
¢ phia trén (dudi). Mat trat ty Coulomb dan hé chuyén tit pha dinh xt trong khe Mott
sang pha kim loai khi § tang.

Coulomb déng mot vai tro quan trong trong mat do trang théi, nhu trong hinh (3.6) va
(3.7) tng véi cac gia tri ¢6 dinh A va U. Hiéu ting chinh ctia mat trat ty Coulomb la gay
ra mot pha dinh x Anderson. Dau tién, mat trat tu Coulomb § din hé chuyén tit pha

kim loai sang mot pha dinh xit Anderson khi A va U tang. Trong hinh (3.6) ching t6i vé
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gia tri trung binh c¢ong (trung binh nhan) ctia LDOS khi U = 2.0, A = 3.0 6 phia trén
(dudi) cho § = 0,1.0,1.5 va 2.1. Ta c6 thé thay rang khi 6 tang thi do rong viing clia gia
tri trung binh cong (trung binh nhan) bat dau tang len (gidm di). Thém nita, khi § nho (
= 0.0, 1.0, 1.5) c& hai gia tri trung binh cdng va trung binh nhan tai tam vung la hitu
han, tuong ting véi mot pha kim loai. Khi tang § xu huéng tu nhién dan t6i mot dinh
x1t héa duge nhin thay ro rang. Doi véi § 16n (= 2.1) gia tri trung binh cong LDOS tai
tam ving pu.(0) > 0 nhung [ pyn(w)dw = 0 chi ra mot pha dinh xt Anderson khong c6
khe Mott. Do d6, trong truong hgp nay, mat trat tu Coulomb dan hé tit pha kim loai
sang pha dinh x& Anderson. Thi hai, mét trat tu Coulomb c6 thé dan hé tit pha dinh xi
trong khe Mott sang pha kim loai khi A nhé va U 16n. Vi du khi § < 0.7 (vi du § = 0),
he dang 6 pha dinh xt trong khe Mott vi ppe # 0, pin(0) = 0 va [ pypn(w)dw # 0, nhung
khi 6 > 0.7 (6 = 1.0,1.5) hé 6 pha kim loai nhu trong hinh (3.7) v6i U = 1.5, A = 1.35.
Khi tang 0, hé c6 xu huéng chuyén thanh pha kim loai khi khe bién mét. Do d6 trong
truong hgp nay, mat trat ty Coulomb dan hé tit trang thai dinh xi trong khe Mott sang

mot pha kim loai.

0
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

U-6/2

Hinh 3.8: Gian do pha ctia he khi khong c6 mat trat tu Anderson (A = 0) nhu ham ctia
§ va U — §/2. Pha dinh xt trong khe Mott (LS) va dinh xi& Anderson (AI) xuat hién khi
c6 su hién dién ctia mat trat tu Coulomb.

Trong hinh (3.8), ching t6i biéu dién gian do pha &, (U — §/2) khi A = 0. Do thi cho thay
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khi 6 = 0, hé c¢6 thé § hai pha kim loai va dien mo6i Mott, nhung ngay khi c6 mat trat tu
Coulomb (§ # 0) trang théi dinh xit trong khe Mott bat dau xuat hien. Cu thé, khi § # 0
phuong trinh (3.25) va (3.26) khong cho cing mot nghiém. Khi § tang dan t6i thu hep
mién kim loai vd md rong mien dién moi Mott. Khi § > 2.32 mién kim loai bién mat, cic
trang thai kim loai khong con vi he luon ton tai mot khe [3], [100]. Mot diéu tha vi dang
cht ¥ d6 1a mien Al mdéi xuat hién khi khong c6 mat trat tu Anderson da dugce tim thay
trong mo hinh Bose - Hubbard [132], [133], cing nhu trong mo hinh Anderson - Falicov -
Kimball v6i tuong tac phu thuoc nat [109], va bay gio 1a 1an dau tién tim thay trong mo

hinh Anderson - Hubbard c6 mét trat tit Coulomb.

(ii) Twong tac zen ké gida cdc nit. Cac phuong trinh (3.31) - (3.35) dugc giai bang phuong
phap tinh s6. Khi khong c6 mat trat tu Anderson, A = 0, tit phuong trinh (3.33) ching
ta thu dugce gia tri Coulomb t6i han trong mo hinh Hubbard véi tuong tac phu thudc vao
nit UaUp = 3W?2 /4, phit hgp vé6i két qua trong [139]. D6i v6i AH thong thuong Uy = Up
cdc phuong trinh (3.31)-(3.34) dua lai duge vé cac phuong trinh (11)-(14) trong [6]. Dé

ps,arith(o)

ps,geom(o)

Hinh 3.9: Gia tri trung binh cong (nhan) ctia LDOS tai tam vung (w = 0) cho hai mang
con s v6i v = 1.0,0.8,0.5 nhu ham ctia U khi A = 1.0 6 nita phia trén (phia dudi). Ca
pAe(0), pB.ave(0) cting nhut pa g, (0), pp.wn(0) déu cliing triet tieu tai cing mot gia tri t6i
han ctia U v6i moi truong hop cta .

trinh bay két qua trong truong hop c6 thé Coulomb xen ké, ching toi dat Ug = U va
v = Up/Uy st dung tham s6 v théa man: 0 < v < 1. Trong hinh (3.9) mo t& gia tri
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trung binh cong (trung binh nhan) ctia LDOS tai tam ving w = 0 cho hai mang con
v6i v = 1.0,0.8 v 0.5 nhur 13 ham ctia U khi ¢6 dinh A = 1.0. Ta c6 thé thay ca gia tri
pae(0) V& ppe(0) cling nhu & pa g, (0) VA pp,(0) dong thoi triet tieu tai cung mot
diém t6i han & tat ca cac qua trinh chuyén pha. Két qua nay da dudc quan sat thay &
pAe(0) va ppue(0) trong mo hinh Hubbard ¢6 thé Coulomb xen ké trong khong gian
[141] - [143]. Dac diém nay vAn ton tai khi hé c¢6 mat trat tu nhu & trén. Hon thé nita,
cd pawn(0) VA ppwn(0) ciing dong thoi triet tieu tai cling mot diém t6i han tai chuyén
pha Anderson. Diéu nay c6 nghia réng tai mot gia tri  c¢6 dinh mot su chuyén pha don
ciing x4y ra trong hé c6 mat trat tu khi tuong tac va do 16n mat trat tu tiem can téi gia

tri t6i han. Gidn do pha trang thai co ban khong tit tinh 14 két qué chinh ctia truong

Hinh 3.10: Gidn do pha cho mo hinh AH tai 1ap day mot ntta c¢6 thé tuong tic xen ké
nit mang khi v = 0.5,0.8 so sanh véi v = 1.0. M, AT va MI ki hiéu lan lugt cho cic pha
kim loai, dién moi Anderson va dién moi Mott.

hop thé Coulomb xen ké duge thé hién trén hinh (3.10) cho v = 0.5,0.8 va 1.0. Trong
gian do pha nay chtung toi khong phan biét gitta pha dién moi Mott va dinh xt trong khe
Mott, ma & day ching toi don gidn goi chting la pha dién moi Mott mat trat ty. Két qua
cho giéi han v = 1.0 1& hoan toan phit hop véi cac két qua thu duge bang TMT-DMFT
trong [99], [6]-[121] va tt DMFT théng ke [95]. V6i 0 < v < 1 ba pha khac nhau (kim
loai, MI, AI) c6 thé nhin thay trén gidn do6 nhu v = 1.0, nhung cic mién nay da bi thay
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doi. Trong trudng hgp A = 0 va ¢6 dinh Up, v cang nhé thi Uy (= Ug/y) cang 16n va hé
cang dé dang dinh xi hon. Két qua tinh toan cho thiy diéu nay ciing ding cho mién A
nho (A < A.(U = 0) = e/2) va bat ky gia tri nao ctia U, va n6 ciing ding cho mién U
16n khi A 16n. Két qua 1a mién kim loai bi thu hep, mién AI duge md rong khi gidm ~.
Dang chii ¥ pha MI khong quan sat trén hé cho bat ki mot gia tri Uy nao khi v = 0, béi
vi khong cé tuong tac Coulomb trén mang B. Trong truong hgp nay hé dang ¢ pha nao

(kim loai hay AI) phu thudc vao do 16n mat trat ty Anderson A. Dé minh hoa cho cac két

U=10,A=1.0
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Hinh 3.11: Gié tri trung binh cong (nhén) ctia mang con - s khi A = 1.0, Ug = 1.0 véi
v =0.5,0.8,1.0 & ntta trén (dudi) ctia do thi. Trong truong hgp A nho sut chénh lech thé
tuong tac dan t6i sy xuat hién ciia pha dinh xit trong khe Mott.

qué chinh, ching t6i tinh toén gié tri trung binh cong (trung binh nhan) cia LDOS cho
hai mang con véi A = 1.0, U = 1.0 va cho v = 0.5,0.8,1.0 & nita trén (duéi) ctia do thi.
Nhu trong hinh (3.11), v6i v = 1.0 va 0.8 hé 1a kim loai (gia tri ctia ca hai gia tri trung
binh LDOS tai tam viing déu khac 0), trong khi d6 v = 0.5 n6 tré thanh pha MI mat trat
tu (gid tri trung binh cong LDOS khéac 0 tai tam viung, trong khi gia tri trung binh nhan
LDOS tai tam vung bang 0 va [ pyy,(w)dw # 0). Do vay, trong trudng hop A nho, tuong
tac xen ké tang cudng pha c6 khe. Tuy nhién, khi A va U 1én tuong tac xen ké c6 thé
tang cuong dinh xt Anderson nhu trong 3.12, 6 d6 A = 2.0 va U = 1.5 hé 6 pha kim loai
v6i v = 1.0,0.8, nhung né tré thanh pha AI khi v = 0.5.
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Hinh 3.12: Gia tri trung binh nhan ctia LDOS cho hai mang con tai A = 2.0, U = 1.5.
Trong truong hgp A va U 16n sy chénh léch thé tuong tac 16n dan t6i hé xuat hién pha
dinh x@ Anderson.

Nhu vay, déi véi mo hinh AH tai 1ap day mot nita, trong truong hop tuong tac 1a bién
ngau nhién tuan theo ham phan bé déu, hiéu tng chinh ctia mat trat ty Coulomb 1a dan
hé chuyén tir pha kim loai sang mot pha dinh x@& Anderson ngay ci khi khong c¢6 mat trat
tu Anderson (nang lugng ngau nhién trén mdi nit). Trong khi d6, ¢ truong hop thé tuong

tac xen ké niut, mién kim loai bi thu hep lai, mién Al dugc md rong khi v giam.

3.3 Két luan

Trong chuong 3, chiing t6i nghién citu gidn do pha trang thai co ban ctia mo hinh AH tai
lap day mot nita véi mot thong sé bo sung: (1) Mo hinh AH mat can bang khéi lugng; (2)
Mo hinh AH c6 tuong tac phu thudc vao nit bang phuong phap TMT-DMFT stt dung
EOM lam gan ding gidi bai toan tap.

Dai v6i bai toan thit nhat, ngoai ba pha da xuét hién nhu trong truong hop can bang khoi
luong, gidan do pha cho mo hinh AH mat can bang khdi luong con chita thém pha dinh xit
chon loc spin. Luu ¥ rang nguon goc clia pha dinh xit chon loc spin khong phéai 1a duy

nhat, n6 c6 nguon goc tit mat can bang khdi luong trong nghién cttu nay hosc tit sy mat
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trat tu phu thuoc spin trong [122] va [123]. Ching toi thao luan tinh chat ctia hé véi mot
vai gia tri mat can bang khdi lugng . Trong gi6i han r = 0.0, 1.0 két qua ctia ching to6i
thu lai duge lan lugt cho AFK trong [3] va AH trong [101]. D6i véi truong hop 0 < r < 1
chiing t6i thay réing ngoai trit trusng hop khong tuong tac, chuyén pha xay ra dong thoi
cho hai loai spin, c& hai mién dién moi Anderson va Mott déu dudge mdé rong, dong thoi
mién kim loai thu hep khi mat can bang khoi lugng tang lén (r gidm). Gian do pha khi c6
mat can bang khdi luong ciing khac so véi truong hop can bang khdi lugng khi c6 sy xuat
hién ctia pha dinh x1t chon loc spin xuat hién xuat hien & duong U = 0, A, <A< Ag.
Véi mot gia tri c6 dinh A gia tri t6i han tuong tac cho dien moi Mott tang lén khi mat
can bang gidm, ¢ mién A 16n ca hai loai dién moi két ndi véi nhau. Trong nghién ctiu clia
chiing toi, tat ca cac chuyén pha dién moi tai nhiét do khong do tuyét doi 1a lien tuc. Céc
thi nghiém kiém chiing cho nghién citu nay cé thé duge thyc hién trén he nguyen ti tron,

vi du nhu %Li, K dua lén mang quang hoc méat trat ty.

Mo hinh AH c6 tuong tac phu thuoc vao nut, hai loai tuong tac phu thuoc don gidn nhat
dude xem xét: tuong tac 1a bién ngau nhién va tuong tac xen ké trong khong gian mang
tinh thé. Chung toi tinh gia tri trung binh cong va trung binh nhan LDOS trong 1y thuyét
trung binh dong DMFT véi phuong phap phuong trinh chuyén dong EOM gii cho bai
toan tap. Trong truong hop tuong tac 1a bién ngau nhién tuan theo ham phan bo déu,
chiing t6i da chi ra ring hieu tng chinh ctia mat trat tu Coulomb la dan hé chuyén tit
pha kim loai sang pha dinh xit Anderson ngay ca khi khong c6 mat trat tu Anderson
(nang lugng ngau nhien trén mdi nat). Dicu dang chu ¥ phuong phéap clia chiing toi sit
dung 12 TMT-DMFT diing phuong trinh chuyén dong EOM giai bai toan tap. Do do,
nhiéu phuong phap gan dung phiic tap va chinh xac hon can duge ap dung va khio sat
dé hiéu dugc hién tuong nay. Chiing toi ciing tim thay rang, khi do 16n mat trat tu tang,
mién kim loai va mién dién moi MI bi co lai. Déi véi trusng hgp tuong tac Coulomb xen
ké, & gi6i han v = 0 ching t6i phat hién ra rang hé hoat dong giéng nhu mot mo hinh
Anderson khong phu thudc vao Uy. Cé ba pha khac nhau (kim loai, MI, Al) duge tim
thay & gidi han 0 < v < 1, nhung cdc mién nay da thay doi: mién kim loai bi thu hep lai,
mién Al duge md rong khi v gidm. Cac két qua clia chiing to6i lien quan dén cic nghién
ctiu hién tai trén khi luong t cyc lanh va mang quang hoc hon hgp. Ching toi hy vong
rang mot so két qua tien doan bing 1y thuyét clia ching toi sé dude kiém tra bang thuec

nghiém trong tuong lai gan baéi vi ham pho trong ctia cac nguyén ti cuc lanh trong thé
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KET LUAN

Trong luan an nay, ching to6i da khao sat sy anh hudng ctia mat trat tu va tuong quan

trong hai mo6 hinh AH va AFK thong qua bon bai toan ¢ Chuong 2 va Chuong 3:

(1)-(2) Khao sat anh hudng ctia phan b6 Gauss lén gian do pha ctia hai mo hinh AH va
AFK. Két qua tit gidn do pha thu duge cho mo hinh AH va AFK tai 1ap day mot nita chi
ra ring cac kiéu phan b6 déu hay phan b6 Gauss véi mat trat tir chi dan dén sy sai khac

ve dinh luong, chit khong dua dén mot st khac biet dinh tinh nao & do.

Ngoai ra, § mo6 hinh AFK khi ¢6 thém mat trat tu Coulomb, két qua tinh toan cho thay

khi do 16n ctia né ting mién dién moi Anderson trén gidan do pha duge mdé rong them.

(3) Khao sat anh hudng clia mat can bang khoi lugng (dac trung béi dai luong r = ¢ /t4)
dén gidn do pha cho mo hinh AH. Ngoai ba pha da xuat hién trong truong hgp can bang
khéi luong, gidn do pha cho mo hinh AH mat can bang khdi lugng con chita thém pha
dinh x1¢ chon loc spin. D6i véi truong hop 0 < r < 1 chiing toi thay ring ngoai trit truong
hgp khong tuong tac, chuyén pha xay ra dong thoi cho hai loai spin, ca hai mién dién moi
Anderson va Mott déu duge mdé rong, dong thoi mién kim loai thu hep khi mat can bang

khoi lugng tang len (r gidm).

(4) Su &nh hudng ctia tuong tac phu thudc vao niat cho moé hinh AH. Hai loai tuong tac
phu thudc don gidn nhat duge xem xét 1a mat trat tu tuong tac va tuong tac xen ké (hai
mang con A,B c¢6 Uy # Up) trong khong gian mang tinh thé. Trong trudéng hgp tuong
tac 1a bién ngau nhién tuan theo ham phan b6 deéu, ching t6i da chi ra rang hiéu tng
chinh ctia méat trat tu Coulomb l& né dan hé chuyén tit pha kim loai sang mot pha dinh
xtt Anderson va céc trang thai dinh xtt Anderson xuat hién ngay ca khi khong c6 méat
trat tu Anderson (nang lugng ngdu nhién trén méi nat). Khi do 16n mat trat ty Coulomb

tang mieén kim loai va mién dién moi Mott trén gidn do bi thu hep. Déi vé6i truong hop
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tuong tdc Coulomb xen ké giita cac nut (dac trung cho sy chénh leéch thé Coulomb gitta
hai ntit mang lién ké 12 v = Ug/Ua), 6 gidi han v = 0 ching t6i thay ring h¢ hoat dong
giébng nhu mot mo hinh Anderson khong phu thuoc vao Uys. C6 ba pha khac nhau (kim
loai, dién moi Mott, dien moi Anderson) duge tim thay 6 gidi han 0 < v < 1, nhung céc
mién nay da thay doi: mién kim loai bi thu hep lai, mién dién moi Anderson va dien moi

Mott dugc mé rong khi v giam.

Céc nguyén tit cyc lanh trén mang quang hoc c6 thé mo phéng cadc mo hinh ly thuyét
dugc xem xét trong luan an. Do dé nhing két qua clia luan an cé thé duge kiém chiing
bang thuc nghiem. Két qua thu dudc tir luan 4n trong mot sd truong hop gidi han phit
hop vé6i két qua khi ap dung cac gan dung khac phiic tap hon nhu DMFT théng ké. Do
vay c6 thé két luan 1y thuyét moi truong dién hinh ding phuong trinh chuyén dong giai
cho bai toan mot tap 13 mot phuong phap thich hop cho nhiéu bai toan lién quan dén hé

tuong quan va mat trat ti.
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222 dx
:xln|x2—a2|—/m
2 2 _ 2 2 2
:xln|x2—a2\—/d:c (z 2a);|— ¢
2 —a
1 1
:xln|a:2—a2\—2x—a/dx< — )
r—a x+a
=zln|2z® —a®| — 22 —aln S (B.2)
r+a

Cubi cung thu duge

2 3 2
I= /d:c ln<x+—a2 = zIn(2® + 3a®) — 22 + 2v/3a arctan ——

% — a?) V3a
T —a
r+a

} . (B.3)

-2 {x1n|m2 —a*| —22 —aln



Phu luc C

Phuong trinh tuyén tinh h6a DMFT

Tinh tich phan phuong trinh (2.1.20) khi A > U. Tich phan (2.1.20) c¢6 thé viét lai

—U/2 U/2
Lipn (U, A) = / deiP(e;) In Z (g, (i) = 2) +/ de;P(e;) In Z (g, (ny) = 1)
—A/2 -U/2
A2
+/ deiP(e;) In Z (g, {n;) = 0)
U/2
/ Lt 3U2/4 2e;U l/U/z o1y S BUR/A
A —UYA A (e - U2/
A/2 e + 3U2/4 + 2¢,U
+ — défz' In
A o (7 = U2/1)
1 A2 2 2/4 4+ 9, 1 U/2 2 2/4
_ol [ g 3 +§ZU+—/ de;in S P30
A Juy (€7 — U?/4) A J-vy (€7 — U?/4)
Dat x = ¢;, a = U/2, khi d6
/dm In(2? + 3a® + 4ar) = /da: In [(z + 2a)* — d’]
= /d(x +2a)In [(z + 2a)* — a’]
(St dung két qua ctia phuong trinh (B.2))
+a
— (2 4 2a) In(a” + 3a® + daz)® — 2(x + 2a) — aln — .
(z + 2a) In(z” + 3a” + 4ax) (z + 2a) aln——

/d:z: In(2? — a*)? = 2/d$ In(2? — a?) (Tuong tu dang (B.2))

|

r—a
x4+ a

=2 {xlm(x2 —a*) — 2z —aln

(C

1)



X1

Nhu vay
2 3 2 4
/dm In? (—;2 a_ ;)zax = (z + 2a) In(2* + 3a® + 4ax)® + 2(x — 2a) —aln ;j;a
(C.2)

—2zIn(2® — @®) + 42 + 2a1n i
T

+al’
Stt dung két qua phuong trinh (B.3), (C.2) va thay can vao phuong trinh (C.1) thu duge
(2,0y 0

2 2
Psn i e (3) - (3)

20, A+U .
—Klnm,leA>U. (CS)

2U

4U

)In
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Phu luc D

Phuong trinh tuyén tinh h6a DMFT

Gy = —impr)
m(0) =icy;m(0) =ico;a =U/24¢;;b=U/2 —¢,.

Tinh Gi((), 87;).

1— (n;) /2 (ns) /2
1(0.€) (b—icy) + Uic2(—a — icy — 2icy)~1 - Uica(b —icl — 2icy)~1
(1= () /2)(a +icl 4+ 2icy) (n;) [2(b —icy — 2icy)
(a4 + 2icy)(b—icy) —iUcy (b —ic; — 2icy)(a+icy) +iUcy
Tuong tu
(1 —(n;) /2)(a + ic2 + 2icy) (ng) /2(b—icy — 2icy)
(@ +ico + 2icy)(b—ice) —iUcy (b —ico — 2icy)(a+ ico) +iUcy
Xét
Gr(0,e5) = (1 —(n;) /2)(a+i(cl + 2¢2))[ab + c1(c1 + 2¢9) + i[Uca + acy — b(ey + ¢2)]]
Yy ci) —

[ab + c1(c1 + 2¢2)]? + [uce + acy — b(cy + 2¢2)]?
~(na) /2[b —ie1 + 2¢9)][ab + ci(e1 + 202) —i[Ucs + ber — aler + 269)]]
[ab + c1(c1 4 2¢2)]2 + [Uea — bey + aler + 2¢9)]? '




xiii

Bé qua cac s6 hang bac 16n hon 2 clia ¢; va ¢, ta nhan duge

[1— (n;) /2][a*b + aci(c1 + 2¢2) + ia[Uca + acy — b(cy + 2¢2) + b(ey + 2¢2)]]

GT(O, 51') ~ 212
(i) /2[ab® = ib[Ucy 4 bey + bey — aler + 2¢3) + aler + 2¢0)]]
2212
_ (1= (ng) /2)[a?b + ia(Ucy + acy)] — (n;) /2[ab* — ib(Ucy + bey)]
ab? '
Suy ra
SGH (0, 1) = (1 —(n;) /2)a(Ucy + acy) + (n;) /2b(Ucy + bcl)' 1)

a?b?
Twong tur thay ¢; thanh ¢; nhan duge

a6,0,c) - (= 2ot acy ) [V tbe)

Véi
2 2 2
U U?
#=(5ra) (5-2) - (2-F)
AJ2
1

—-A/2

bat

t
thl;tizfr;r:i;
by

icy = = G4(0) = —impy = ic; = —7rt$,0¢;

icy =1y = G(0) = —imp, = icy = —7t]p,.

Lay trung binh cong hai vé ctia phuong trinh (D.1) va (D.2) ta thu duge h¢ phuong trinh
tuyén tinh héa DMF cho gia tri trung binh cong

Privc(0) = B prpeans + 17U prwean: Prive(0)(tFary — 1) + t7Ua12pyc(0) = 0
=

Puive(0) = UL3 prapeaon + t]pyspctns privc(0)Uant? + (tfazy — 1)pywc(0) = 0
(D.3)



V6l

app = ag = I =

a1z = a9 = Iy =

X1v

A2
(1 — (n;) /2)a® + (n;) /20
/ 2 de;

—AJ2
T = ) /2)a+ (i) /

(1 —(n;) /2)a+ (n;) /2b
/ 202 de;.
—A/2

Tt hai phuong trinh (D.1) va (D.2) ta cé

t%thbc[(l -

(ni) /2)a® + (na) /26°] + UL[(L — (ni) /2)a + (na) /26 pyame

In thbc(O) =1In
Ut?rthbc[(l

a2b?

— (ni) /2)a + (i) /20] + t7[(1 — (na) /2)a® + (ni) /26| pyane

In pitbc(o) =In

a2b?

Tuong ti, 1ay trung binh nhan cho hai vé ctia phuong trinh (D.1) va (D.2) ta duge he

A/2

tTthbn 1

(ni) /2)a* + (ni) /26°] + UL}[(1 = (n3) /2)a + (ni) /2blpym

privn(0) = exp —/

“AJ2

AJ2

Ut%thbn [( 1—

a?b?
(D.4)

(ni) /2)a + (i) /2b] + 17[(1 = (ns) /2)a® + (na) /20%] pyuon

thbn<O):eXp _/

—A/2

a2b?

(D.5)

He nay khong con la he hai phuong trinh tuyén tinh cho pyn(0) va piwn(0) nita. Tuy

nhién hé nay c6 hai an s6 c6 the giai tinh so.
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