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i

Lời cam đoan

Tôi xin cam đoan những kết quả trình bày trong luận án là do bản thân tôi đã thực hiện

trong thời gian làm nghiên cứu sinh. Cụ thể, Chương 1 là phần giới thiệu tổng quát các

vấn đề nghiên cứu có liên quan đến luận án. Chương 2 và Chương 3, tôi sử dụng các kết

quả nghiên cứu mà tôi đã thực hiện cùng thầy hướng dẫn PGS. TS. Hoàng Anh Tuấn

và PGS. TS. Lê Đức Ánh. Cuối cùng, tôi xin khẳng định các kết quả có trong luận án

“Chuyển pha Mott và định xứ Anderson trong một số hệ tương quan và mất trật tự” là

kết quả mới, không trùng lặp với kết quả của các luận án và công trình đã có.

Nghiên cứu sinh



ii

Lời cảm ơn

Đầu tiên, tôi xin gửi lời cảm ơn chân thành đến thầy Hoàng Anh Tuấn, thầy đã luôn

nhiệt tình hướng dẫn và giúp đỡ tôi trong suốt thời gian từ những ngày tôi bắt đầu công

việc nghiên cứu. Tôi đã được làm việc với thầy từ khi tôi học thạc sĩ tại Viện Vật lý năm

2013 cho tới nay và trong suốt thời gian làm việc chung tôi đã được thầy chỉ dẫn cho

nhiều kiến thức, kỹ năng tính toán cũng như kỹ năng viết bài luận về vật lý.

Tiếp theo, tôi cũng muốn gửi lời cảm ơn sâu sắc tới thầy Lê Đức Ánh, thầy là người luôn

sẵn sàng giúp đỡ, chia sẻ những kinh nghiệm cho tôi trong quá trình tính số bằng ngôn

ngữ lập trình FORTRAN. Từ đó, tôi đã có nhiều kinh nghiệm quí báu trong lĩnh vực tôi

nghiên cứu.

Tôi xin chân thành cảm ơn các thầy cô, đồng nghiệp tại trung tâm Vật lý lý thuyết, cán

bộ Viện Vật lý và Học viện Khoa học và Công nghệ đã luôn tạo điều kiện thuận lợi cho

tôi trong suốt thời gian làm nghiên cứu sinh. Đặc biệt, tôi đã nhận được sự hỗ trợ từ

nguồn học bổng cho nghiên cứu sinh của học viện và được tham gia chương trình trao đổi

sinh viên giữa học viện và đại học Osaka năm 2022, đây thực sự là một cơ hội tốt để tôi

được học tập và tiếp cận nhiều kiến thức mới.

Cuối cùng, tôi xin gửi lời cảm ơn đến bố mẹ hai bên gia đình, chồng đã luôn ủng hộ, tạo

điều kiện chăm sóc con nhỏ giúp tôi để tôi có thời gian học tập và nghiên cứu. Trong quá

trình soạn thảo luận án sẽ còn những thiếu sót, tôi rất mong được góp ý của quý thầy cô

và các bạn để luận án được hoàn thiện hơn. Mọi ý kiến thắc mắc có thể gửi về hòm thư

yen.a3k44@gmail.com.

Hà Nội, ngày 14 tháng 7 năm 2023

Nghiên cứu sinh
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MỞ ĐẦU

Lí do chọn đề tài

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

phong của vật lý các chất cô đặc trong nhiều thập kỷ qua. Đặc biệt, tương tác Coulomb

trên nút và mất trật tự là hai nguyên nhân chính dẫn tới chuyển pha kim loại - điện môi.

Chuyển pha kim loại - điện môi gây ra bởi tương tác Coulomb trên nút gọi là chuyển pha

Mott - Hubbard [1], trong khi đó mất trật tự gây nên định xứ Anderson [2].

Bởi vì tương tác giữa các điện tử và mất trật tự đều có thể gây ra chuyển pha kim loại -

điện môi, người ta có thể đoán rằng sự có mặt đồng thời của chúng khiến cho các điện tử

bị định xứ mạnh hơn. Tuy nhiên thực tế không đơn giản như vậy. Chẳng hạn, các nghiên

cứu chỉ ra rằng: mất trật tự yếu có khả năng làm suy giảm hiệu ứng tương quan khiến

cho một điện môi có thể trở thành kim loại (yếu) [3]. Hơn thế nữa, các tương tác tầm

gần dẫn đến sự thay đổi trọng số của các phân vùng Hubbard khiến cho cường độ mất

trật tự tới hạn của chuyển pha kim loại - điện môi Anderson tăng. Do vậy, có thể nói: sự

tương hỗ giữa mất trật tự và tương tác dẫn tới nhiều hiệu ứng tinh tế và đặt ra những

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

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

dễ dàng được kiểm soát và thay đổi, giúp cho chúng ta có thể nghiên cứu các vấn đề nói

trên một cách hệ thống [4], [5].

Các nghiên cứu lý thuyết của mô hình có mặt đồng thời cả tương tác và mất trật tự

chắc chắn là không đơn giản. Nó đòi hỏi công cụ tính toán phức tạp, cách tiếp cận không

nhiễu loạn mới và thường khó tránh khỏi việc khảo sát bằng tính số. Từ kết quả nghiên

cứu đầu tiên của nhóm chúng tôi về hệ tương tác và mất trật tự cho mô hình Anderson
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- Hubbard lấp đầy một nửa có mất trật tự tuân theo phân bố đều và phân bố Gauss

[6], trong khuôn khổ luận án này chúng tôi tiếp tục nghiên cứu cho mô hình phức tạp

hơn, như mô hình Anderson - Hubbard mất cân bằng khối lượng và mô hình Anderson -

Hubbard với tương tác phụ thuộc nút mạng để làm rõ ảnh hưởng của tương tác Coulomb

và mất trật tự trong hệ.

Trước khi thảo luận về mô hình mô tả đồng thời hai hiệu ứng kể trên, xin điểm qua hai

trong số các mô hình chủ yếu mô tả hệ điện tử tương quan mạnh (tương tác Coulomb

trên nút lớn) là mô hình Hubbard và mô hình Falicov - Kimball. Mô hình Hubbard mô tả

các điện tử linh động trên mạng với tham số nhảy nút t và tương tác đẩy Coulomb U

của hai điện tử trên cùng một nút mạng. Tuy đây là một mô hình đơn giản nhưng nó chỉ

giải được chính xác trong trường hợp số chiều bằng vô cùng hoặc bằng một. Ở trường

hợp một chiều, kết quả chỉ ra rằng không có chuyển pha kim loại - điện môi Mott cho mô

hình Hubbard lấp đầy một nửa. Cụ thể, hệ ở pha điện môi với mọi giá trị U ̸= 0 và hệ ở

pha kim loại với U = 0 [7]. Ở trường hợp số chiều vô hạn, lý thuyết trường trung bình

động (DMFT) chỉ ra rằng trạng thái cơ bản của hệ lấp đầy một nửa, nếu không có hiện

tượng vấp 1, là điện môi phản sắt từ với mọi giá trị của U [8]. Trong trường hợp bị vấp,

hệ nằm ở trạng thái thuận từ. Với U nhỏ hệ là kim loại được mô tả bằng chất lỏng Fermi,

khi U tăng trạng thái kim loại bị phá vỡ và hệ chuyển sang trạng thái điện môi Mott với

một miền đồng tồn tại giữa hai pha kim loại và điện môi [8]. Một mô hình quan trọng

khác của hệ tương quan mạnh là mô hình Falicov - Kimball (FK), một trường hợp đơn

giản của mô hình Hubbard, khi các hạt với một hướng spin nào đó có tham số nhảy nút

bằng không, tức là chúng không chuyển động. Ở mô hình này đối xứng SU(2) của spin bị

phá vỡ và lý thuyết trường trung bình động chỉ ra rằng tại lấp đầy một nửa hệ nằm ở

pha điện môi phản sắt từ, và hiện tượng tách pha xảy ra tại hệ lấp đầy khác một nửa

khi tương tác Coulomb U nhỏ. Tương tự như ở mô hình Hubbard, chuyển pha kim loại -

điện môi tại hệ lấp đầy một nửa cũng xảy ra ở FK khi U thay đổi. Điều khác biệt cơ bản

giữa hai mô hình là trong khi pha kim loại ở mô hình Hubbard được mô tả bởi chất lỏng

Fermi thì pha kim loại ở FK là chất lỏng không Fermi [9].

1Hiện tượng vấp đề cập đến tình huống xuất hiện khi trong hệ có sự cạnh tranh giữa các tương tác
khác nhau, ví dụ tương tác sắt từ và phản sắt từ, dẫn tới trạng thái của hệ bị suy biến. Chẳng hạn, ở
mạng hình vuông, nếu chỉ xét tương tác từ giữa các moment từ gần nhất thì trạng thái cơ bản của hệ là
trật tự sắt từ hoặc phản sắt từ, nhưng ở mạng tam giác nếu moment từ ở hai nút mạng gần nhất sắp xếp
phản song, thì moment từ trên nút còn lại dù hướng lên hay hướng xuống thì năng lượng của hệ đều như
nhau, tức là nó bị suy biến. Và ta nói hệ bị vấp từ.
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Trong lúc đó, mô hình đơn giản nhất mô tả hệ mất trật tự là mô hình Anderson gồm

một số hạng mô tả các điện tử linh động trên mạng với tham số nhảy nút t và một số

hạng khác mô tả thế ngẫu nhiên trên các nút mạng i. Khi xem xét tính chất vận chuyển

trong mô hình này, Anderson đi tới kết luận rằng khi cường độ của thế mất trật tự đủ

lớn (lấy t làm đơn vị năng lượng), một hạt ban đầu chiếm chỗ tại nút mạng i cho trước,

không lan truyền ra xa mà chỉ dừng lại tại một vùng lân cận của nút i, nghĩa là nó trở

nên định xứ [2]. Trong trường hợp một và hai chiều, mất trật tự với cường độ tùy ý, cũng

làm cho các điện tử bị định xứ hoàn toàn, và do vậy hệ là điện môi [10]. Với số chiều lớn

hơn hoặc bằng ba, khi cường độ của mất trật tự nhỏ, luôn tồn tại trạng thái lan truyền

trong hệ [10]. Theo giả thuyết của Mott [11], trong trường hợp này các trạng thái định

xứ và lan truyền cần được chia tách bởi năng lượng Ec, gọi là ngưỡng linh động. Sự tồn

tại của ngưỡng linh động này được xác nhận bằng tính số [11], [13] cũng như bằng thực

nghiệm [14], [15], [16]. Ngoài ra, mức Fermi thay đổi (so với ngưỡng linh động) cũng có

thể gây ra chuyển pha kim loại - điện môi Anderson.

Sự kết hợp giữa mô hình Anderson và mô hình Hubbard tạo nên mô hình Anderson -

Hubbard (AH), trong lúc đó sự kết hợp giữa mô hình Anderson và mô hình Falicov -

Kimball gọi là mô hình Anderson - Falicov - Kimball (AFK). Như vậy, so với mô hình

Hubbard (mô hình Falicov - Kimball) thì mô hình AH (AFK) được bổ sung số hạng thứ

ba mô tả thế mất trật tự Vi phân bố một cách ngẫu nhiên trên các nút mạng theo hàm

phân bố xác suất P (Vi) nào đó. Các hàm phân bố xác suất (PDF) thường được xét đến

là phân bố đều, phân bố Gauss, phân bố Lorentz và phân bố nhị phân. Để nghiên cứu hệ

mất trật tự cần phải sử dụng các PDF của các đạị lượng ngẫu nhiên mà ta quan tâm.

Thực ra, trong các bài toán vật lý hay thống kê người ta thường quan tâm đến các giá

trị “điển hình” của các đại lượng ngẫu nhiên (chính là giá trị có xác suất lớn nhất). Tuy

nhiên, trong nhiều trường hợp chúng ta không biết được toàn bộ PDF mà chỉ biết được

một số thông tin hạn chế về hệ thống thông qua các moment của nó. Trong trường hợp

đó điều quan trọng là chọn được đại lượng trung bình chứa đựng nhiều thông tin nhất

của biến ngẫu nhiên. Ví dụ, nếu PDF của biến ngẫu nhiên có một đỉnh và các đuôi giảm

nhanh thì giá trị điển hình của đại lượng ngẫu nhiên có thể ước lượng tốt bằng kỳ vọng,

tức là trung bình cộng của nó. Tuy nhiên có nhiều trường hợp, chẳng hạn như với mật độ

trạng thái địa phương (LDOS) của hệ mất trật tự, biết được trung bình cộng là chưa đủ,

vì hàm phân bố xác suất PDF của LDOS cho hệ mất trật tự có đuôi dài và được đặc
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trưng bởi vô hạn các moment [18]. Vì vậy, không ngạc nhiên khi trung bình cộng của

LDOS hoàn toàn không giống với giá trị điển hình của nó. Nghĩa là, giá trị trung bình

cộng của đại lượng ngẫu nhiên LDOS không bị triệt tiêu tại điểm tới hạn cho chuyển pha

Anderson và do vậy không mô tả được chuyển pha này. Việc tìm kiếm thông số trật tự

đơn hạt khả dĩ có thể phân biệt được trạng thái định xứ và trạng thái lan truyền trong

chuyển pha Anderson là một trong những thách thức chủ yếu khi nghiên cứu hệ điện tử

mất trật tự. Trái với trung bình cộng, trung bình nhân đưa ra một xấp xỉ tốt hơn cho giá

trị khả dĩ nhất của mật độ trạng thái định xứ [18]. Dobrosavljevic và các cộng sự đã phát

triển lý thuyết môi trường điển hình (TMT) để nghiên cứu các hệ mất trật tự, trong đó

mật độ trạng thái điển hình (TDOS) được xấp xỉ bằng cách lấy theo trung bình nhân các

cấu hình mất trật tự, thay cho mật độ trạng thái lấy theo trung bình cộng [19]. Nhóm

tác giả này chứng tỏ rằng TDOS triệt tiêu một cách liên tục khi độ lớn của mất trật tự

tiến đến giá trị tới hạn và nó có thể dùng làm thông số trật tự hiệu dụng trung bình cho

chuyển pha Anderson. Giản đồ pha (∆, U) tại nhiệt độ không độ tuyệt đối cho mô hình

AH lấp đầy một nửa thu được từ lý thuyết môi trường điển hình TMT cho trường hợp Vi

tuân theo phân bố đều trên đoạn [−∆/2 : ∆/2] bao gồm 3 pha: kim loại, điện môi Mott

(có khe cấm) và điện môi Anderson (không có khe cấm) [20], [21]. Kết quả tương tự cũng

được tìm thấy đối với mô hình AFK lấp đầy một nửa [3]. Gần đây giản đồ pha cho mô

hình này ở trường hợp nhiệt độ hữu hạn cũng đã được nghiên cứu trong khuôn khổ của lý

thuyết TMT, theo đó tại T ̸= 0 xuất hiện một miền đồng tồn tại của điện môi Mott và

điện môi Anderson phụ thuộc vào cường độ của mất trật tự [22].

Ngoài lý thuyết môi trường điển hình được áp dụng chủ yếu cho hệ mất trật tự mạnh,

có một lý thuyết khác sử dụng hàm phân bố xác suất toàn phần của mật độ xác suất

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

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

với lý thuyết môi trường điển hình thì lý thuyết trường trung bình động thống kê cho kết

quả chính xác hơn, áp dụng cho diện rộng hơn của các bài toán trong hệ mất trật tự, tuy

nhiên phương pháp này đòi hỏi rất nhiều tài nguyên tính toán và khá tốn kém [23], [24].

Phương pháp lý thuyết trường trung bình động thống kê đã được áp dụng cho mô hình

Anderson - Hubbard khi Vi tuân theo phân bố nhị phân. Giản đồ pha tại T = 0 K bao

gồm pha kim loại, pha điện môi vùng và pha điện môi Anderson - Mott [25]. Ở trường

hợp Vi tuân theo phân bố Gauss, một số phương pháp khác như gần đúng Hartree - Fock
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không hạn chế và DMFT + gần đúng Σ cũng được sử dụng để nhận được giản đồ pha

của trạng thái cơ bản ở AH lấp đầy một nửa [26], [27]. Trường hợp phân bố của Vi phụ

thuộc theo cả hướng của spin điện tử cũng được xem xét bởi K. Byczuk và cộng sự [28],

theo đó mất trật tự phụ thuộc spin làm thu nhỏ miền kim loại so với trước đây (khi mất

trật tự không phụ thuộc spin), dẫn tới xuất hiện một miền định xứ với spin chọn lọc khi

tương tác yếu và mất trật tự mạnh. Giản đồ pha từ ở trạng thái cơ bản của AH tại lấp

đầy một nửa nhận được từ công trình của Byczuk và cộng sự [29] cho thấy sự cạnh tranh

giữa tương tác và mất trật tự dẫn tới các miền kim loại thuận từ và phản sắt từ được tìm

thấy khi tương tác yếu. Mất trật tự lớn dẫn tới định xứ Anderson của các điện tử và phá

vỡ trật tự phản sắt từ tầm xa.

Trái với sự phong phú về các kết quả lý thuyết ở trên, các thực nghiệm gặp nhiều khó

khăn hơn, bởi vì rất khó để thiết kế và tạo ra một hệ có độ mất trật tự ∆ cùng bậc với độ

lớn tương tác Coulomb U trong cấu trúc điện tử của nó. Hầu hết các bán dẫn [30], [31]

có số hạng mất trật tự và động năng là rất lớn nhưng U ≪ ∆. Trong khi đó các oxit kim

loại chuyển tiếp họ perovskite ABO3 với mất trật tự ở nút A như (Ca,Sr)VO3 thì ion kim

loại ở nút A không đóng góp vào tính chất dẫn, nên số hạng ∆ thường không đáp ứng

điều kiện (vì ∆ ≪ U). Mặt khác một vài oxit kim loại chuyển tiếp pervoskite với mất trật

tự ở vị trí B lại có thể đáp ứng điều kiện ∆ ∼ U ví dụ như La(Ni,Mn)O3, La(Ni,Fe)O3

[32]. Tuy nhiên, hệ oxit này quá phức tạp bởi vì ion kim loại tại vị trí B có các điện tử d

với đặc tính của cả t2g và eg. Các hợp chất perovskite với một vị trí B được thay thế, ví

dụ SrTi1−xRuxO3 được đưa ra bởi nhóm thực nghiệm ở Hàn Quốc [33] có nhiều ưu điểm

như sau: SrTiO3 không có điện tử d, trạng thái p của oxi tạo thành dải hóa trị, SrRuO3 là

kim loại có 4 điện tử t2g trong cấu hình spin thấp. Như vậy bằng cách này họ có thể chế

tạo ra một vật liệu có thể xảy ra quá trình chuyển pha MIT. Khi trộn SrRuO3 với SrTiO3

chúng sẽ tạo ra một hỗn hợp với độ pha tạp x tùy ý và chuyển pha kim loại - điện môi

xảy ra tại x ≈ 0.5 ở nhiệt độ phòng. Ở hợp chất SrTi1−xRuxO3 cả hai loại ion của kim

loại chuyển tiếp giữ nguyên hóa trị 4+ như ở vật liệu chủ. Khi thay thế Ru4+ cho ion Ti4+

các điện tử t2g được đặt vào trạng thái điện môi d0 và sự thay thế này không đi kèm sự

chuyển pha mà có thể làm thay đổi cấu trúc điện tử của SrTi1−xRuxO3. Chính vì thế vật

liệu SrTi1−xRuxO3 là hệ lý tưởng để nghiên cứu một cách hệ thống các hiệu ứng kết hợp

của mất trật tự và tương quan. Từ các dữ liệu về tính chất vận chuyển và quang học của

hệ, nhóm các tác giả này đã tìm ra hàng loạt pha khác nhau tùy thuộc vào nồng độ pha
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tạp: kim loại tương quan (x ∼ 1.0), kim loại mất trật tự (x ∼ 0.7 ), điện môi Anderson (

x ∼ 0.5), điện môi có một khe nhỏ (do tương tác Coulomb tăng dần) (x ∼ 0.4), điện môi

tương quan mất trật tự (x ∼ 0.2), điện môi vùng (x ∼ 0.0). Để giải thích kết quả thực

nghiệm này, điều rõ ràng là cần phản xem xét đồng thời các hiệu ứng của mất trật tự và

tương quan điện tử. Gần đây R. Pablo-Pedro cùng các cộng sự đã sử dụng tính toán theo

nguyên lý đầu tiên (First principle theory) để nghiên cứu các ảnh hưởng của mất trật tự

(pha tạp các nguyên tử Carbon) đối với các tính chất điện tử ở cụm nano silicene [34]. Vị

trí nguyên tử Carbon thay thế trong cấu trúc sẽ liên quan đến độ mất trật tự trong hệ.

Bằng việc thay đổi vị trí mất trật tự, người ta tìm thấy rằng điện môi Mott và điện môi

Anderson chuyển pha một cách liên tục thông qua hàm mật độ trạng thái.

Những khó khăn khi tiến hành các thí nghiệm trên vật liệu thực tế khi nghiên cứu các

hiệu ứng của mất trật tự và tương quan điện tử có thể được khắc phục nhờ sự phát triển

của các thí nghiệm với các nguyên tử cực lạnh trên mạng quang học. Ngày nay khí cực

lạnh là các hệ nguyên tử (hoặc phân tử) loãng được làm lạnh đến nhiệt độ rất thấp (vài

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

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

mất trật tự và tương tác. So với hệ cô đặc thì hệ nguyên tử cực lạnh trên mạng quang học

có những ưu thế sau: 1) Nó cho phép làm việc với các boson, fermion hay hỗn hợp của

chúng, và người ta có thể kiểm soát chính xác số hạt cũng như nhiệt độ; 2) Các thế của

mạng giống như trong các hệ cô đặc có thể được tạo ra từ các mẫu giao thoa của hàng

loạt tia lazer, chẳng hạn: sử dụng các cặp tia lazer ngược nhau tạo nên thế tuần hoàn, mô

phỏng mô hình Hubbard. Tương tác lưỡng cực có thể được sử dụng để thiết kế thế quang

học ngẫu nhiên; 3) Tương tác giữa các nguyên tử có thể được kiểm soát nhờ cộng hưởng

Feshbach, từ đó chỉ bằng cách thay đổi từ trường chúng ta có thể đi từ hệ không tương

tác đến hệ tương quan mạnh. Với tất cả những lý do đó, khí cực lạnh thường được ví như

các hệ lượng tử giả lập, hiểu theo nghĩa nó hiện thực hóa các mô hình Hamiltonian, trong

đó các tham số của chúng có thể kiểm soát bằng thực nghiệm và thay đổi liên tục, cũng

như được tính toán hóa học lượng tử (Ab initio) từ các thông số thực nghiệm. Có thể

xem cách tiếp cận này là sự bổ sung cho các công cụ lý thuyết và tính toán. Quan trọng

nhất là nó cho phép khám phá những chế độ rất khó thực hiện ở chất cô đặc, dẫn tới

những phát hiện bất ngờ và đưa đến những thách thức mới cho lý thuyết [35].
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Từ kết quả nghiên cứu thực nghiệm vật liệu của nhóm các nhà vật lý Hàn Quốc, cũng

như khả năng tạo ra mạng quang học kèm theo mất trật tự, việc nghiên cứu lý thuyết

các tính chất điện tử của các vật liệu mất trật tự với tương tác Coulomb khác nhau trên

nút quan trọng và cần thiết.

Ngoài ra, việc hỗn hợp các fermion với khối lượng hiệu dụng khác nhau được quan sát

thấy ở các hợp chất kim loại - đất hiếm cũng như việc phá vỡ đối xứng spin SU(2) của hệ

fermion khi cho nó liên kết với từ trường ngoài đã được thực hiện [36]-[37], từ đó việc

nghiên cứu lý thuyết về giản đồ pha ở hỗn hợp fermion mất cân bằng khối lượng trên

mạng quang học mất trật tự cũng là một bài toán thú vị và có tính thời sự khoa học.

Mục tiêu nghiên cứu

Mục tiêu của đề tài là thu được/làm rõ các tính chất chuyển pha kim loại - điện môi Mott

và chuyển pha Anderson trong một số mạng fermion tương tác và mất trật tự trên hai

mô hình AFK và AH.

Nội dung nghiên cứu

Các bài toán được xem xét và giải quyết bao gồm: 1) Khảo sát sự ảnh hưởng của phân

bố Gauss của mất trật tự lên giản đồ pha cho mô hình AH và AFK; 2) Nghiên cứu giản

đồ pha của mô hình AH bất đối xứng (mất cân bằng khối lượng) tại lấp đầy một nửa và

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

Phương pháp nghiên cứu

Để mô tả chuyển pha Anderson trong các mô hình nói trên chúng tôi sử dụng lý thuyết

môi trường điển hình TMT. Phương pháp này được xem như là sự mở rộng tối thiểu của

DMFT cho các hệ mất trật tự, nó không đòi hỏi việc tính số quá nhiều như lý thuyết

trường trung bình động thống kê mà vẫn cho được một bức tranh định tính đạt yêu cầu.

Phương pháp giải bài toán tạp mà chúng tôi sử dụng là phương pháp ngắt chuỗi phương

trình chuyển động đối với hàm Green. Chúng tôi kết hợp việc tính giải tích với phương

pháp tính số sử dụng ngôn ngữ lập trình FORTRAN.
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Những đóng góp mới của luận án

1) Chúng tôi khảo sát ảnh hưởng của phân bố Gauss lên giản đồ pha của mô hình AH và

AFK. So sánh với phân bố đều, kết quả cho hai mô hình AH và AFK tại lấp đầy một nửa

chỉ ra rằng theo một cách định tính giản đồ pha không phụ thuộc vào cách chọn hàm

phân bố (đều hay Gauss) cho biến mất trật tự.

2) Khảo sát ảnh hưởng của mất cân bằng khối lượng (đặc trưng bởi đại lượng r = t↓/t↑)

lên giản đồ pha cho mô hình AH. Ngoài ba pha đã xuất hiện trong trường hợp cân bằng

khối lượng (kim loại, điện môi Mott, điện môi Anderson), giản đồ pha cho mô hình AH

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

0 < r < 1 chúng tôi thấy rằng ngoại trừ trường hợp không tương tác, chuyển pha xảy ra

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

đồng thời miền kim loại thu hẹp khi mất cân bằng khối lượng tăng lên (r giảm).

Đối với mô hình AH tại lấp đầy một nửa có thế tương tác phụ thuộc vào nút, hai loại

tương tác phụ thuộc đơn giản nhất được xem xét là mất trật tự tương tác và tương tác

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

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

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

định xứ Anderson ngay cả khi không có mất trật tự Anderson (năng lượng ngẫu nhiên

trên mỗi nút). Đối với trường hợp tương tác Coulomb xen kẽ (đặc trưng cho sự chênh

lệch thế Coulomb giữa hai nút mạng liền kề là γ = UB/UA). Có ba pha khác nhau (kim

loại, điện môi Mott, điện môi Anderson) được tìm thấy ở giới hạn 0 < γ < 1, nhưng các

miền này đã thay đổi: miền kim loại bị thu hẹp lại, miền điện môi Anderson và điện môi

Mott được mở rộng khi γ giảm.

Bố cục của luận án

Bố cục của luận án bao gồm phần mở đầu, kết luận và ba chương chính:

Chương 1: Trình bày ba nội dung: (1) Khái niệm điện môi Mott, điện môi Anderson; (2)

Phương pháp nghiên cứu môi trường điển hình (TMT) và lý thuyết trường trung bình

động DMFT; (3) Mạng quang học.
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Chương 2: Nghiên cứu chuyển pha kim loại - điện môi (MITs) trong hệ AFK và AH có

mất trật tự tuân theo hàm phân bố Gauss.

Chương 3: Nghiên cứu giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa có mất cân bằng

khối lượng và giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa có tương tác phụ thuộc

vào nút.
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Chương 1

ĐIỆN MÔI MOTT VÀ ĐIỆN MÔI

ANDERSON, LÝ THUYẾT MÔI

TRƯỜNG ĐIỂN HÌNH VÀ MẠNG

QUANG HỌC

Ở chương này, chúng tôi trình bày các khái niệm cơ bản liên quan đến nội dung nghiên

cứu của luận án. Đầu tiên là khái niệm cơ bản về hai loại điện môi Mott và điện môi

Anderson. Điện môi Mott hình thành là do tương quan Coulomb giữa các điện tử trên

cùng một nút, trong khi đó cơ chế gây ra điện môi Anderson là mất trật tự. Tiếp theo,

chúng tôi trình bày hai lý thuyết sử dụng trong luận án. Cụ thể, lý thuyết trường trung

bình động (DMFT) và lý thuyết môi trường điển hình (TMT) để giải bài toán mạng với

mất trật tự. Cuối cùng, chúng tôi trình bày các khái niệm, định nghĩa liên quan đến mạng

quang học. Mạng quang học với các nguyên tử cực lạnh là phương pháp thực nghiệm có

khả năng hiện thực hóa, kiểm tra các mô hình Hubbard và Anderson - Hubbard. Chúng

tôi hy vọng rằng một số kết quả tiên đoán bằng lý thuyết của chúng tôi sẽ được kiểm tra

bằng thực nghiệm trong tương lai gần thông qua mạng quang học.
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1.1 Điện môi Mott và điện môi Anderson

1.1.1 Điện môi Mott

Vào khoảng những năm 1928-1929, một lý thuyết tổng quát đã được đề xuất và xây dựng

bởi Bethe [38], Sommerfeld [39], Bloch [40] phân loại chất rắn thành chất dẫn điện, điện

môi và bán dẫn tại nhiệt độ không độ tuyệt đối dựa vào sự lấp đầy của vùng năng lượng.

Đối với kim loại, vùng dẫn (vùng trên cùng) bị lấp đầy một phần, trong khi đó, đối với

điện môi, vùng dẫn và vùng hóa trị có một khe cấm cỡ 3 eV - 6 eV. Trong trường hợp

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

trở thành một chất dẫn yếu khi có sự kích thích nhiệt điện tử. Việc hình thành vùng

năng lượng là do cấu trúc tuần hoàn của các nguyên tử trong mạng tinh thể. Mặc dù bức

Hình 1.1: Phân loại chất rắn thành chất dẫn điện, điện môi và bán dẫn theo lý thuyết
vùng năng lượng [40].

tranh vùng năng lượng đã rất thành công trong việc phân loại các chất rắn, tuy nhiên với

rất nhiều oxit kim loại chuyển tiếp có vùng d lấp đầy một phần đã biểu hiện như một

chất dẫn điện kém và phần lớn là chất cách điện. Ví dụ như NiO, CoO2, MgO có tổng

điện tử ở lớp ngoài cùng là số lẻ nhưng theo quan sát thực nghiệm, các chất này là điện

môi. Một ví dụ thí nghiệm cho NiO [41] dùng phổ phát xạ tia X (XPS) để tìm các đỉnh

điện tử d và vị trí lỗ trống d bằng quang phổ hãm bức xạ (BIS) thu được khe Egap = 4.3

eV, hình (1.2).

Peierls cũng đã chỉ ra trong bài báo [42] rằng đối với các vật liệu như NiO, tương quan

giữa điện tử - điện tử đóng vai trò quan trọng: lực đẩy Coulomb giữa các điện tử có thể là
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Hình 1.2: Sử dụng kết hợp XPS và BIS để tìm ra các vị trí đỉnh của điện tử d và lỗ
trống d cho NiO, từ đó thu được khe năng lượng Egap = 4.3 eV [41].

nguồn gốc dẫn tới biểu hiện của chúng là điện môi. Wigner [43] đã bổ sung số hạng tương

tác e2/r12 vào mô hình, giả sử đối với khí tự do mật độ thấp sẽ tạo thành mạng tinh thể

trạng thái điện môi. Năm 1949, Mott [1] đã đề xuất một mô hình cho NiO, cụ thể

Ni2+ : 1s22s22p63s23p63d8

O2− : 1s22s22p6

là một điện môi, trong đó sự truyền dẫn dựa theo công thức

(Ni2+O2−)2 → Ni3+O2− + Ni1+O2−.

Trong tình huống này, điện tử ở lớp d sẽ nhảy giữa các ion Ni2+ tạo thành các vùng năng

lượng. Khi tính đến tương tác Coulomb giữa các điện tử trên cùng một nút, hai vùng

năng lượng được hình thành bao gồm vùng dưới tương ứng mỗi điện tử chiếm đóng một

nút trống, vùng trên cùng tương ứng với một điện tử chiếm đóng vào một nút đã có sẵn
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điện tử. Độ rộng của khe năng lượng giữa hai vùng được ước lượng

Egap ≈ U − 2zt

với z là số lân cận gần nhất. Sự cạnh tranh giữa thế Coulomb U trên nút và tham số nhảy

nút t giữa các điện tử lân cận sẽ quyết định hệ ở pha điện môi hay kim loại. Nếu U đủ

lớn so với tham số nhảy nút t tức là Egap > 0, hệ ở pha điện môi.

Mott [44] đã thảo luận cho một mạng tinh thể lập phương của các nguyên tử với tham số

mạng a, và chỉ ra rằng khi a đủ lớn (ngăn cản sự chui ngầm) hệ ở pha điện môi. Đối với

giá trị nhỏ của a, theo như mô hình của Wilson [12], hệ ở pha kim loại. Do đó, tồn tại

một giá trị tới hạn a0 sẽ có sự chuyển pha từ kim loại sang điện môi tại nhiệt độ không

độ tuyệt đối. Giả sử năng lượng kích hoạt cần thiết để tạo thành một cặp điện tử dẫn là

ε. Nếu các nguyên tử tách nhau thì

ε = I − E (1.1)

với I là năng lượng ion hóa và E là ái lực điện tử. Khi a nhỏ, ε giảm. Theo Mott sự

chuyển pha của hệ có thể tuân theo hai cách như hình (1.3). Nếu năng lượng ε thay đổi

Hình 1.3: Sự thay đổi của ε theo a có thể tuân theo hai cách [44].

một cách liên tục (đường I) theo tham số 1/a thì chuyển pha tương ứng là chuyển pha

loại hai. Trong khi đó, nếu ε thay đổi một cách gián đoạn (đường II) theo tham số 1/a

thì chuyển pha kim loại - điện môi Mott là chuyển pha loại một. Theo Mott sự thay đổi

của năng lượng kích thích phải là chuyển pha loại một. Bởi vì điện tử và lỗ trống cũng có

thể kết cặp do lực hút Coulomb, thế năng tương hỗ −e2/kr12 tương ứng với năng lượng

liên kết cỡ me4/ℏ2k2, k là hằng số điện môi. Năng lượng kích hoạt cần phải lớn hơn năng
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lượng liên kết này để tạo thành trạng thái điện môi. Chính tương quan tĩnh điện giữa các

điện tử cản trở việc các điện tử di chuyển. Những quan sát trong thí nghiệm cũng đã dẫn

đến các câu hỏi là làm thế nào hệ lấp đầy một phần có thể trở thành điện môi, và làm

thế nào một điện môi có thể trở thành kim loại khi điều khiển một số tham số. Trạng

thái điện môi này được gọi là điện môi Mott và chuyển pha này được gọi là chuyển pha

kim loại - điện môi Mott.

Tóm lại, với chuyển pha kim loại - điện môi ở các oxit kim loại chuyển tiếp có vùng 3d

lấp đầy một phần, việc sử dụng lý thuyết đơn hạt đơn giản mà không tính tới tương quan

điện tử như gần đúng mật độ địa phương (LDA) hoặc lý thuyết Hartree - Fock sẽ không

giải thích được vì sao các oxit này là chất điện môi (khe cấm cỡ 4 eV đối với NiO) và

tương quan điện tử - điện tử không thể bỏ qua.

Để xây dựng được mô hình lý thuyết, Mott là người đầu tiên xây dựng các gần đúng quan

trọng để từ sự tương quan mạnh của các điện tử có thể dẫn tới một trạng thái điện môi.

Mott xét một mạng tinh thể gồm một quỹ đạo điện tử trên mỗi nút mạng. Khi không có

tương quan điện tử, một vùng đơn sẽ được hình thành do sự xen phủ của các quỹ đạo

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

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

lập luận rằng vùng sẽ chia làm hai: mức thấp hơn được hình thành từ một điện tử chiếm

một nút trống, vùng cao hơn được hình thành khi một điện tử chiếm lấy vị trí đã có sẵn

một điện tử. Với mỗi điện tử trên mỗi nút thì vùng dưới lấp đầy, hệ là điện môi.

Các quỹ đạo nguyên tử của các nguyên tố kim loại chuyển tiếp được xây dựng như các

trạng thái riêng của một thế năng hình cầu tạo ra bởi các ion kim loại chuyển tiếp. Khi

nguyên tử được hình thành, các quỹ đạo nguyên tử tạo ra các vùng năng lượng do thế

năng tuần hoàn của các nguyên tử. Độ rộng của vùng được xác định từ sự xen phủ của

các quỹ đạo nguyên tử d trên hai kim loại chuyển tiếp liền kề. Do bán kính hàm sóng

của quỹ đạo d là nhỏ so với hằng số mạng nên độ rộng vùng d được tạo thành là nhỏ.

Thực tế trong các oxit kim loại chuyển tiếp hai quỹ đạo d liên kết gián tiếp thông qua

một phối tử p (của nguyên tử O) như hình (1.4). Phối tử p như một cầu nối giữa hai quỹ

đạo d, dẫn tới độ rộng vùng d trên thực tế còn nhỏ hơn. Một nguyên nhân khác dẫn tới

độ rộng vùng hẹp là do hiệu ứng che chắn (screen effect), cụ thể các điện tử ở quỹ đạo 4s

và 4d đẩy nhau mạnh hơn do chúng có lực hút với hạt nhân là nhỏ hơn so với các lớp
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điện tử trong cùng. Kết quả là lực tương tác hiệu dụng của các điện tử ở vùng xen phủ

hai vùng d của hai ion kim loại là lớn (không thể bỏ qua). Đối với các vùng hẹp, mô hình

liên kết chặt được xây dựng bằng quỹ đạo nguyên tử Wannier (quỹ đạo định xứ xung

quanh nguyên tử) là một gần đúng hợp lý.

Hình 1.4: Cấu hình quỹ đạo 3d của kim loại chuyển tiếp có cầu nối bởi các quỹ đạo phối
tử p [46].

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

môi Mott là mô hình Hubbard [47]-[49]. Mô hình được viết dưới dạng lượng tử hóa lần

thứ hai

H = Ht +HU − µN, (1.2)

trong đó Ht là số hạng động năng và HU là thế năng Coulomb của hai điện tử trên các

vùng

Ht = −
∑
ijσ,α

tαij

(
c†iασcjασ +H.c.

)
,

HU =
1

2

∑
ijkl

∑
αβλγ

∑
σσ′

V αβγλ(ij, kl)c
†
αiσc

†
βjσ′cλlσ′cγkσ

với tαij =
1

N

∑
k

εα(k)e
ik(Ri−Rj) là tham số nhảy nút, ϵα(k) là năng lượng của vùng α,

V αβγλ(ij, kl) = e2
∫ ∫

dr1dr2
ψ∗
α(r1 −Ri)ψ

∗
β(r1 −Rj)ψλ(r2 −Rl)ψγ(r2 −Rk)

|r1 − r2|
.
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Ta lưu ý, i, j, k, l là chỉ số các nút; α, β, γ, λ là chỉ số các vùng với các quỹ đạo (s, p, ...).

Trong gần đúng thấp nhất ta chỉ xét tương tác Coulomb trên cùng một nút i = j = k = l

vì hàm sóng Wannier ψ∗
α(r−Rj) ở các nút nguyên tử khác nhau thì giao nhau ít. Do đó

HU có thể viết lại thành

HU =
1

2

∑
iασ′

∑
αβγλ

V (αβ, γλ)c†iασc
†
iβσ′ciλσ′ciγσ.

Mô hình Hubbard thông thường là khi ta xét gần đúng một vùng α = β = γ = λ nên

bỏ qua chỉ số vùng và lúc đó đưa V (αβ, γλ) = U ra ngoài. Cuối cùng ta có thể viết lại

Hamiltonian (1.2) như sau

H = −t
∑
⟨ij⟩,σ

(
c†iσcjσ +H.c

)
+ U

∑
i

ni↑ni↓ − µ
∑
iσ

niσ. (1.3)

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

ứng với toán tử số hạt niσ = c†iσciσ. Số hạng đầu mô tả quá trình nhảy nút giữa các điện

tử trong gần đúng liên kết chặt với tham số nhảy nút là tij = t, chỉ số < ij > muốn nói

tổng ở số hạng đầu chỉ tính tới các nút lân cận gần nhất. Số hạng thứ hai mô tả tương

tác Coulomb giữa hai điện tử trên cùng một nút i với spin ngược chiều. µ là thế hóa học,

đặc trưng cho sự thay đổi năng lượng của hệ khi số hạt thay đổi.

Có hai loại chuyển pha kim loại - điện môi Mott trong mô hình Hubbard là chuyển pha

do điều khiển số lấp đầy (FC-MIT) và chuyển pha do điểu khiển độ rộng vùng (BC-MIT)

tương ứng như trên hình (1.5).

Quan sát trực tiếp chuyển pha kim loại - điện môi Mott trong thí nghiệm là một thách

thức lớn đối với các nhà thực nghiệm. Như Mott đã lập luận rằng khi ta thay đổi khoảng

cách nguyên tử trong mạng a một cách liên tục, tại một giá trị a0 nào đó sẽ quan sát

được chuyển pha, tuy nhiên việc thay đổi a là không dễ dàng trong phòng thí nghiệm.

Các nhà thực nghiệm bắt đầu quan sát chuyển pha kim loại - điện môi Mott bằng cách

thay đổi độ rộng vùng (loại BC-MIT) trên cấu trúc của vật liệu loại perovskite ABO3 (A

là ion kim loại hóa trị 2 hoặc 3, B là kim loại chuyển tiếp 3d), cụ thể, nguyên tố A được

thay thế bằng một nguyên tố khác như trong [52], [53].

Ví dụ, nguyên tố La được thay bằng nguyên tố Y trong LaTiO3, kết quả là góc liên kết



17

Hình 1.5: Chuyển pha kim loại - điện môi Mott theo mô hình Hubbard theo hai tham số
U/t và số lấp đầy n. Có hai cách để có thể xảy ra chuyển pha kim loại - điện môi Mott là
FC-MIT và BC-MIT [46].

Ti-O-Ti trong LaTiO3 giảm từ 157◦ xuống còn 140◦, điều này có thể làm giảm độ rộng

vùng 3d t2g xuống 30%. Do đó việc sử dụng các hợp chất dạng R1−xAxTiO3 với nồng độ

pha tạp x sẽ kiểm soát được độ rộng vùng W , và khe năng lượng có thể xác định thông

qua độ dẫn quang. Khe năng lượng tăng dần từ 0.2 eV đến 1.2 eV khi tăng nồng độ pha

tạp (giảm x) tương ứng với một sự chuyển pha từ kim loại sang điện môi (1.6). Để quan

sát được chuyển pha kim loại - điện môi loại FC-MIT, người ta thực hiện các thí nghiệm

pha tạp cho các vật liệu của oxit kim loại chuyển tiếp có tương tác Coulomb lớn. Ví dụ

pha tạp các lỗ trống làm thay đổi số lấp đầy của vật liệu La1−xSrxVO3. Giản đồ pha thu

được như hình (1.7), kết quả cho thấy chuyển pha kim loại - điện môi Mott loại FC-MIT

xảy ra khi xc ≈ 0.2.
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Hình 1.6: Nửa trên: Độ rộng vùng W được xác định thông qua mô hình liên kết chặt
tương ứng với nồng độ pha tạp x. Nửa dưới: Khe năng lượng Eg tương ứng với nồng độ
pha tạp x cho LaxY1−xTiO3 [51].

Hình 1.7: Giản đồ pha điện trở suất của La1−xSrxVO3 phụ thuộc vào x ở miền nhiệt độ
từ 2 K - 200 K, chuyển pha FC-MIT xảy ra tại xc ≈ 0.2 [54].
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1.1.2 Điện môi Anderson

Phần lớn các nghiên cứu vật lý thường mô tả tính chất truyền dẫn của các điện tử trong

hệ lý tưởng, không có tạp, các điện tử được mô tả bằng một hàm sóng Bloch trong một

thế tuần hoàn của mạng tinh thể. Trong khi mất trật tự tồn tại rất phổ biến trong tinh

thể vật rắn. Mạng tinh thể không bao giờ hoàn hảo, sẽ có những lỗi, khiếm khuyết, thừa

hoặc trống nguyên tử và dẫn tới phá vỡ tính chất bất biến tịnh tiến.

Nghiên cứu các hệ mất trật tự rất khó và thường sẽ được bỏ qua trong các bước gần đúng

đầu tiên. Tuy nhiên đến năm 1958, Anderson [2] đã đưa ra một cái nhìn mới về mất trật

tự, theo đó chỉ với mất trật tự đủ nhỏ cũng có thể ảnh hưởng một cách định tính và đáng

kể đến tính chất vật lý của hệ. Trong một mẫu mất trật tự, cấu trúc vi mô chưa được

biết, không thể tiếp cận bằng thực nghiệm. Hơn nữa, các mẫu là khác nhau và chúng

tương ứng với các cấu hình khác nhau. Do đó, yêu cầu một lý thuyết không phải giải

quyết một trường hợp cụ thể mà cần phải mô tả cả một hệ thống, các thuộc tính chung.

Điều này có thể đạt được nhờ việc đưa vào khái niệm tính ngẫu nhiên bao gồm tất cả các

bậc tự do mà chúng ta không thể hoặc không muốn kiểm soát như vị trí chính xác của

tạp và thay vào đó bằng một thế ngẫu nhiên. Mất trật tự của hệ cùng một lớp sẽ được

đặc trưng bởi tính chất thống kê, tính chất chung phổ quát của chúng sẽ thu được bằng

cách tính trung bình thống kê. Do đó các phương pháp tiếp cận cần quan tâm đến các

giá trị trung bình thống kê. Chuyển pha kim loại - điện môi gây ra bởi mất trật tự gọi là

chuyển pha Anderson, điện môi đó gọi là điện môi Anderson (hoặc định xứ Anderson).

Một số kết quả cho định xứ Anderson như sau: Sử dụng gần đúng nhóm tái chuẩn hóa

(RG), lý thuyết tỉ lệ [10] thông qua độ dẫn lượng tử cho hệ mất trật tự chỉ ra rằng ở nhiệt

độ không độ tuyệt đối tại số chiều d = 1 hoặc d = 2 hệ ở pha điện môi và không có sự

khuếch tán lượng tử với bất kỳ giá trị nào của độ mất trật tự. Trong khi đó, tại số chiều

d > 2 hệ mất trật tự có thể xảy ra quá trình chuyển pha kim loại - điện môi như hình

(1.8).

Để khảo sát ảnh hưởng của mất trật tự đến chuyển pha, xét mô hình Anderson đơn giản

có Hamlitonian cho hệ mất trật tự

H =
∑
i

εic
†
ici − t∗

∑
<i,j>

(
c†icj + c†jci

)
, (1.4)
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Hình 1.8: Sự phụ thuộc của tham số β(g) = d ln g
lnL

theo ln g ứng với số chiều d > 2, d = 2,

d < 2. g(L) là độ dẫn cục bộ được chuẩn hóa theo kích thước L của hệ. Đường châm
chấm là gần đúng β = s ln(g/gc) cho trường hợp d > 2 [10].

trong đó các toán tử c†i , ci là các toán tử sinh, hủy một điện tử tại nút i. Tham số nhảy

nút t∗ > 0, kí hiệu < i, j > nghĩa là tổng lấy theo các nút lân cận gần nhất. Năng lượng

trên mỗi nút εi là biến độc lập, tuân theo hàm phân bố đều trong khoảng [−∆/2,∆/2],

với ∆ là đại lượng đặc trưng cho độ lớn mất trật tự. Bài toán sẽ được xem xét ở hai giới

hạn đơn giản nhất là không có mất trật tự (∆ = 0) và mất trật tự vô hạn cho mạng

vuông có điều kiện biên tuần hoàn [55].

Trường hợp 1 : Không có mất trật tự

Trong trường hợp không có mất trật tự ∆ = 0, Hamiltonian đưa về của hệ điện tử tự do,

bất biến với phép biến đổi tịnh tiến. Do đó, trạng thái riêng (giá trị riêng) Hψk = Ekψk

là các hàm sóng phẳng với d là số chiều của hệ

ψk(j) =
1

Ld
eiki.ji , i = 0, 1, ..., d. (1.5)

và Ek = −2t∗
d∑

i=1

cos ki, ki =
2π
L
n, n = 0, 1, ..., L− 1, j là chỉ số nút.

Bài toán bây giờ là tính xác suất để điện tử trở lại vị trí ban đầu thông qua hàm sóng.
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Giả sử vị trí ban đầu (thời gian t = 0) của điện tử tại nút j, hàm sóng

ψ(t = 0, j) =
1

Ld

∑
k

eikiji . (1.6)

Khi đó hàm sóng phụ thuộc vào k và thời gian t một cách độc lập theo dạng

ψ(t, j) =
1

Ld

∑
k

eikijie−iEkt =
1

Ld

∑
k

e
ikiji+2it∗t

d∑
i
cos ki

. (1.7)

Ở giới hạn nhiệt động L→ ∞

ψ(t, j) =

∫
k∈[0,2π]d

ddk

(2π)d
e
ikiji+2it∗t

d∑
i
cos ki

= id
d∏

i=1

Jji(2tt
∗), (1.8)

trong đó J là hàm Bessel loại một. Do đó

ψ(t, j = 0) ≈ e−i2dtt∗

td/2

∫
ddp

(2π)d
e−it∗p. (1.9)

Xác suất để điện tử trở về vị trí ban đầu sau một thời gian t là

p(t) = |ψ(t, j = 0)|2 ≈ 1

td/2
. (1.10)

Như vậy, ở trường hợp không có mất trật tự, khi thời gian tiến tới vô cùng thì xác suất

để điện tử trở về vị trí ban đầu tiến tới 0, có nghĩa là điện tử ở trạng thái lan truyền.

Hàm mật độ trạng thái địa phương có dạng

ρ(j, E) =
∑
k

δ(E − Ek)| < k|j > | ≈
∫

k∈[0,2π]d

ddk

(2π)d
δ

(
E + 2t∗

d∑
i=1

cos(ki)

)
, (1.11)

không phụ thuộc vào j. Với d = 1 thì ρ(j, E) = 1
2π

θ(2t∗−|E|)√
4t∗2−E2 . Ở giới hạn nhiệt động lực học

L→ ∞ thì hàm mật độ trạng thái địa phương là hàm liên tục. Tính chất liên tục này là

một dấu hiệu quan trọng để phân biệt so với các trường hợp có mất trật tự.

Trường hợp 2 : Mất trật tự lớn

Khi mất trật tự đủ lớn hoặc tham số nhảy nút nhỏ t∗/∆ tiến tới 0. Khi đó trạng thái
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riêng có dạng

ψi(j) = δj,i, Ei = εi. (1.12)

Trong giới hạn này thì ψi(t, j) = e−iε0tδj,0, Ei = εi, dẫn tới xác suất trở lại vị trí ban đầu

p(t) = 1. Như vậy trong giới hạn mất trật tự lớn, điện tử trở nên định xứ, hàm mật độ

trạng thái địa phương có dạng rời rạc ρ(j, E) = δ(E − εj) khác với tính chất liên tục ở

giới hạn độ mất trật tự yếu.

Sự ảnh hưởng của mất trật tự có thể được hình dung thông qua bức tranh đơn giản trong

khuôn khổ lý thuyết truyền dẫn lượng tử. Cụ thể, sóng đến được giả định lan truyền tự

do trong không gian và chịu sự tán xạ đàn hồi từ mỗi vị trí tạp. Sau đó, tất cả các sóng

được tán xạ nhiều lần có thể giao thoa và mật độ hàm sóng là kết quả của quá trình giao

thoa phức tạp. Trong cách tiếp cận của Feynmann trong cơ học lượng tử, sự lan truyền

của đơn hạt lượng tử từ nút r đến r’ được mô tả bởi biên độ phức của hàm 1G(r,r’), được

biết đến là hàm Green. Hàm này là tổng của tất cả các đóng góp được liên kết từ r đến

r’, mỗi đóng góp i được mô tả bởi một biên độ phức Ai(r,r’), mà pha của nó tỉ lệ với độ

dài đường dẫn đầy đủ và với tất cả sự lệch pha riêng lẻ tại mỗi lần tán xạ. Xác suất để

điện tử đi từ r đến r’ là bình phương modul của hàm Green

P (r,r’) = |G(r,r’)|2 =
∑
j

|Aj(r,r’)|2 +
∑
i ̸=j

Ai(r,r’)A
∗
j(r,r’). (1.13)

Số hạng đầu tiên là hoàn toàn cổ điển, xác suất để đi từ r đến r’ là tổng xác suất của tất

cả các đường riêng rẽ đóng góp cho sự khuếch tán của điện tử trong hệ. Số hạng thứ hai

tương ứng với giao thoa lượng tử giữa các đường khác nhau, và đóng góp của nó được cho

là bị triệt tiêu khi lấy trung bình theo mất trật tự. Tuy nhiên, có những đóng góp vẫn

tồn tại sau khi lấy trung bình theo mất trật tự. Ví dụ như trường hợp khi một đường Ai

và một đường tự hợp A∗
j cùng đến các tâm tán xạ như nhau r = r’ như quỹ đạo (c) trên

hình (1.9), khi đó giao thoa lượng tử làm tăng xác suất trở về vị trí ban đầu. Khi r ≠ r’,

lập luận tương tự áp dụng cho quỹ đạo nào chứa vòng lặp (quỹ đạo (d) trên hình (1.9)),

do nó có thể giao thoa với quỹ đạo mà vòng lặp được di chuyển ngược; trong trường hợp

này, giao thoa lượng tử làm giảm truyền dẫn từ r đến r’, và mặc dù chuyển động vẫn là

khuếch tán nhưng hằng số khuếch tán và độ dẫn điện giảm. Cho tới nay, các nghiên cứu

1Các đại lượng véc tơ trong luận án sẽ được kí hiệu in đậm
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Hình 1.9: Đóng góp giao thoa của một vài cấu hình đa tán xạ trong môi trường mất trật
tự. a) Ba cấu hình điển hình từ r đến r’, mỗi đường là một bước ngẫu nhiên trong bối
cảnh có tạp chất và được thể hiện là mỗi một màu tương ứng. b)-d) là các đóng góp tồn
tại sau khi lấy trung bình khi có mất trật tự. Các đường nét liền biểu diễn biên độ trường,
các đường nét đứt biểu diễn sự liên hợp của nó. b) Đóng góp cổ điển dẫn tới khuếch tán,
số hạng đầu tiên trong phương trình (1.13). c) Quỹ đạo vòng trong trường hợp r = r’,
góp phần gia tăng sự chuyển động về vị trí ban đầu. d) Quỹ đạo chứa một vòng lặp trong
trường hợp r ̸= r’, nó chi phối các định xứ yếu và làm giảm sự khuếch tán [60].

mới chỉ dừng lại ở những quỹ đạo chứa một vòng lặp duy nhất, rất nhiều những đóng

góp khác (những quỹ đạo nhiều vòng và tất cả những cặp đường dẫn có cùng chung tán

xạ đều kết thúc cùng một điểm) mang lại hiệu ứng giao thoa không triệt tiêu. Chúng có

thể dẫn tới không chỉ làm giảm độ dẫn, mà nó làm triệt tiêu hoàn toàn sự truyền dẫn,

đưa tới một hiệu ứng gọi là định xứ mạnh hay điện môi Anderson.

Khi không có mất trật tự, hàm sóng của điện tử trong mạng tinh thể tuần hoàn là hàm

sóng Bloch. Nhưng khi có mất trật tự, thay vì coi các điện tử như các sóng lan truyền

với thời gian sống ngắn, chúng có thể xem như sóng giới hạn trong không gian có thời

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

khoảng cách ξ (gọi là độ dài định xứ) có dạng như hình (1.10).

|ψ(r)|2 ∼ A exp

(
−|r − r0|

ξ

)
. (1.14)

Độ dài định xứ ξ đã được đánh giá trong một số trường hợp hệ ngưng tụ Bose-Einstein

(BEC) một chiều [61], hai chiều và ba chiều [10],[63],[64]. Cụ thể, độ dài định xứ phụ

thuộc vào biên độ thế ngẫu nhiên VR và độ dài tương quan của thế ngẫu nhiên σR (đối

với thế ngẫu nhiên, biến đổi Fourier của hàm tương quan triệt tiêu ứng với k > 1/σR)

trong trường hợp hệ ngưng tụ Bose-Einstein (BEC) một chiều có "thế lốm đốm" (speckle
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Hình 1.10: Hàm sóng của điện tử trong thế tuần hoàn ion có dạng là hàm sóng Bloch
(phía trên), hàm này là hàm lan truyền. Trong khi đó, nếu như có mất trật tự thì bất
biến tịnh tiến bị phá vỡ, thế năng tại mỗi nguyên tử là một đại lượng ngẫu nhiên, khi đó
thì hàm sóng trở nên định xứ, suy giảm theo hàm mũ trong không gian (phía dưới), W
đặc trưng cho độ mất trật tự của các nút tạp trong hệ [56].

.

potential) [61] như sau

ξ =
2ℏ4k2

πm2V 2
RσR(1− kσR)Θ(1− kσR)

(1.15)

với Θ là hàm Heaviside. Kết quả này phù hợp với kết quả thu được từ phép tính ma trận

truyền [62]. Đối với trường hợp ba chiều, lý thuyết nhóm tái chuẩn hóa (RG) [64], [63],

[10] đưa ra lời giải của độ dài định xứ trong vùng lân cận ∆ < ∆c (∆ là độ lớn mất trật

tự, ∆c là độ lớn mất trật tự tới hạn) như sau

ξ ∝ (∆−∆c)
ν (1.16)

với giá trị số mũ tới hạn ν ≈ 1.68 (≈ 1.58 khi tính toán sử dụng mô phỏng mô hình

Anderson [17]).

Về mặt thực nghiệm, định xứ Anderson đã được tìm thấy với sóng ánh sáng [65] - [66],

vi sóng [67]-[68], sóng âm [70], và khí điện tử [71]. Tuy nhiên, đó đều không phải là các

quan sát trực tiếp định xứ hàm số mũ của bất kỳ sóng vật chất loại nào. Năm 2008,

nhóm nghiên cứu sinh của Philippe Bouyer [58] lần đầu tiên đã quan sát trực tiếp định
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xứ Anderson của sóng vật chất. Kết quả là quan sát được sự định xứ hàm số mũ của hệ

ngưng tụ Bose-Einstein (BEC) một chiều được kiểm soát bởi chùm lazer thông qua mật

độ nguyên tử như hàm của thời gian. Ở mất trật tự đủ yếu và trạng thái tĩnh, mật độ

nguyên tử định xứ theo hàm e mũ, một dấu hiệu trực tiếp của định xứ Anderson như

hình (1.11).

Hình 1.11: Đường màu hồng trong (c), (d) là mật độ trạng thái ban đầu, màu đỏ tương
ứng với quan sát định xứ Anderson [58].

Hình 1.12: (a) Trạng thái ban đầu của ngưng tụ Bose-Einstein, (b) Bẫy từ trường theo
chiều dọc z tắt, trạng thái định xứ xuất hiện [58].

Thí nghiệm bắt đầu bằng việc đưa vào khoảng 1.7x104 nguyên tử 87Ru dọc theo một ống

có bán kính theo chiều ngang là 3 µm và theo chiều dọc là 35 µm, hình (1.12). Một bẫy

quang - từ dị hướng được tạo ra dọc theo trục z, trong đó một sóng quang học với tần số

bẫy theo chiều ngang ω⊥/2π = 70 Hz và một bẫy từ trường có tần số theo phương dọc
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ωz/2π= 5.4 Hz. Sau đó, một "thế lốm đốm" (speckle potential) sử dụng chùm lazer thông

qua tấm khuếch tán được áp dụng cho hệ. Thời điểm ban đầu t = 0 và tắt bẫy từ trường,

BEC bắt đầu mở rộng dọc theo trục z khoảng một vài mm (do tương tác đẩy nội tại giữa

các nguyên tử 87Rb). Do sự có mặt của thế quang học mất trật tự, BEC bắt đầu mở rộng

nhưng sự mở rộng nhanh chóng dừng lại như 1.12 (b).

Độ dài định xứ thu được từ hàm mật độ trạng thái cũng được so sánh với kết quả lý

thuyết tương ứng như phương trình (1.15) trong [61]. Ở hình (1.13) các chấm tròn là kết

quả thu được từ hàm sóng của thí nghiệm. Đường nét đứt là kết quả thu được từ phương

trình (1.15). Miền tô đậm là miền sai số. Như vậy, kết quả cho độ dài định xứ là phù hợp

với kết quả lý thuyết.

Hình 1.13: Độ dài định xứ xác định trong thí nghiệm BEC một chiều [58].

1.2 Lý thuyết môi trường điển hình

1.2.1 Lý thuyết trường trung bình động (DMFT)

Việc khám phá ra các hợp chất của các fermion nặng và siêu dẫn nhiệt độ cao đã gây chú

ý mạnh mẽ tới các hệ tương quan mạnh. Trong các hệ này tương quan điện tử - điện tử

là đáng kể so với động năng của các điện tử. Nhiều mô hình và lý thuyết được đưa ra để

giải thích cho các thí nghiệm trên các oxit của kim loại chuyển tiếp, từ chuyển pha kim

loại - điện môi cho tới các vấn đề về phản sắt từ linh động. Trong đó, hai mô hình đơn

giản nhất là mô hình Hubbard [47],[48],[49] và mô hình mạng Kondo [50]. Ở trường hợp
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một chiều, chúng ta có thể khảo sát hai mô hình một cách hệ thống bằng nhiều phương

pháp khác nhau. Tuy nhiên, ở số chiều lớn hơn, chúng ta không có một lời giải tổng quát

cho hai mô hình này. Một số phương pháp tính số góp phần giải quyết các mô hình này

như phương pháp chéo hóa chính xác (ED) và Monte Carlo lượng tử (QMC). Tuy nhiên,

phương pháp chéo hóa chính xác bị giới hạn bởi sự tăng lên theo cấp số nhân của số phép

tính theo kích thước của hệ, trong khi đó phương pháp Monte Carlo lượng tử bị hạn chế

ở miền nhiệt độ cao.

Một gần đúng đã được xây dựng và phát triển dựa trên ý tưởng là thay thế một mạng

nhiều điện tử bằng một bài toán tạp. Cụ thể, bức tranh tạp được hình dung là một nút

lượng tử được nhúng vào một bể điện tử (các điện tử trong bể là không tương tác với

nhau) và tương tác với bể điện tử này thông qua một trường hiệu dụng được xác định

một cách tự hợp. Mô hình tạp cung cấp một cái nhìn trực quan về động lực học cục bộ

của một hệ lượng tử nhiều hạt. Rất nhiều các phương pháp được đưa ra để giải quyết mô

hình tạp này. Các điều kiện tự hợp cần thỏa mãn tính chất bất biến tịnh tiến và các hiệu

ứng kết hợp trong mạng. Gần đúng này được gọi là gần đúng tự hợp đơn tạp (LISA). Bản

chất của LISA là lý thuyết trung bình Weiss cho hệ lượng tử nhiều hạt. Lý thuyết trung

bình ở đây được hiểu là không phải tất cả các thăng giáng đều bị đóng băng. Cụ thể, chỉ

thăng giáng trong không gian là bị đóng băng còn tất cả các thăng giáng địa phương vẫn

được xem xét (ví dụ như trạng thái lượng tử tại một nút thay đổi theo thời gian). Do đó

LISA còn được gọi là lý thuyết trường trung bình động. Georges and Kotliar chỉ ra rằng

một pha kim loại tại d = ∞ của mô hình Hubbard là một pha chất lỏng Fermi với mọi

giá trị pha tạp và độ lớn tương tác [8]. Mục đích chính của lý thuyết trường trung bình

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

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

toán sẽ được đưa về bài toán Anderson một tạp hiệu dụng, các bậc tự do của bể điện tử

được lấy gần đúng bằng một hàm lai và phải xác định một cách tự hợp.

Xét Hamiltonian của hệ có dạng

H = −
∑
ijσ

ti,j

(
c†iσcjσ + c†jσciσ

)
+ U

∑
i

ni↑ni↓, (1.17)

với c†iσ(ciσ) là toán tử sinh (hủy) điện tử ở nút i với spin σ. tij là tích phân nhảy giữa hai

nút i, j. U là thế Coulomb của hai điện tử trên cùng một nút.



28

Hình 1.14: Xét cấu trúc ở số chiều d = 3, số phối vị Z = 12, có thể coi là lớn. Ở giới
hạn d hoặc Z → ∞, bài toán nhiều hạt có thể đưa về bài toán một tạp nhúng vào một bể
điện tử. Các điện tử trong bể có thể nhảy vào hoặc ra nút này và tương tác với tạp, trạng
thái điện tử ở nút có thể thay đổi theo thời gian [59].

Hàm tác động S cho mô hình Hubbard được cho bởi

S =

β∫
0

dτ

[∑
iσ

c∗iσ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
ciσ(τ)−

∑
ijσ

tijc
∗
iσcjσ +

∑
i

Uc∗i↑(τ)ci↑(τ)c
∗
i↓(τ)ci↓(τ)

]
(1.18)

với c∗iσ, ciσ là các biến Grassmann.

Tách hàm tác động S làm ba phần

S = S0 +∆S + S(0), (1.19)

trong đó S0 là hàm chỉ chứa các biến tại nút 0

S0 =

β∫
0

dτ

[∑
0σ

c∗0σ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
c0σ(τ) + Uc∗0↑(τ)c0↑(τ)c

∗
0↓(τ)c0↓(τ)

]
. (1.20)

∆S là hàm chứa tham số nhảy nút từ nút 0 đến các nút còn lại i ̸= 0

∆S = −
β∫

0

dτ
∑
i ̸=0,σ

[ti0c
∗
iσc0σ + t0ic

∗
0σciσ] (1.21)
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và phần còn lại kí hiệu là S(0) là phần hàm tác động với i, j ̸= 0

S(0) =

β∫
0

dτ

[∑
i ̸=0,σ

c∗iσ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
ciσ(τ)−

∑
ij ̸=0,σ

tijc
∗
iσciσ +

∑
i ̸=0

Uc∗i↑(τ)ci↑(τ)c
∗
i↓(τ)ci↓(τ)

]
.

(1.22)

Ở giới hạn d → ∞, hàm mật độ trạng thái xét cho mạng siêu lập phương sẽ trở thành

hàm Gauss và mở rộng một cách tùy ý (công thức 7.4 trong [59]), do đó để hàm sóng có

ý nghĩa ta cần lấy tỉ lệ tham số nhảy nút tij thành
t∗√
d
. Khi Z → ∞ chỉ có đóng góp của

các hàm Green G
(0)
ijσ

G
(0)
ijσ(τ1 − τ2) ≡ ⟨Tτciσ(τ1)c∗jσ(τ2)⟩(0). (1.23)

Áp dụng định lý liên kết cụm và chỉ xét các đóng góp của hàm liên thông, hàm tác động

địa phương DMFT có thể được biểu diễn thông qua trường trung bình "Weiss" G(τ1 − τ2)

(mô tả biên độ hiệu dụng để một điện tử được tạo ra tại nút 0 ở thời điểm τ1 - nhảy từ

bể điện tử vào và bị hủy ở thời điểm τ2 - trở lại bể điện tử) như sau

Sloc = −
β∫

0

dτ1

β∫
0

dτ2
∑
σ

c∗σ(τ1)G−1
σ (τ1 − τ2)c0σ(τ2)

+U

∫ β

0

dτc∗0↑(τ)c0↑(τ)c
∗
0↓(τ)c0↓(τ) (1.24)

với G−1
σ (τ1 − τ2) = −

(
∂
∂τ1

− µ
)
δτ1τ2 −∆σ(τ1 − τ2), ∆σ(τ1 − τ2) là hàm lai hóa được định

nghĩa

∆σ(τ1 − τ2) =
∑
j,j ̸=0

t∗i0t
∗
j0G

(0)
ijσ(τ1 − τ2). (1.25)

Cuối cùng, ta cần mối quan hệ giữa hàm Green G
(0)
ijσ(τ − τ ′) (i, j ̸= 0) và hàm Green của

toàn mạng

G
(0)
ijσ = Gijσ −Gi0σG

−1
00σG0jσ. (1.26)

Để thuận tiện, mối quan hệ giữa các hàm Green địa phương G00σ ≡ Gσ và trường trung
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bình "Weiss" G−1 được thể hiện qua phương trình Dyson

G−1
σ (iωn) = G−1

σ (iωn)− Σσ(iωn)

= iωn + µ−∆σ(iωn)− Σσ(iωn). (1.27)

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

cho bởi

Gkσ(iωn) =
1

iωn − εk + µ− Σσ(iωn)
. (1.28)

Thực hiện biến đổi Hilbert ta thu được hàm Green địa phương

Gσ(iωn) =
∑
kσ

Gkσ(iωn) =
∑
k

1

iωn − εk + µ− Σσ(iωn)
,

=

∞∫
−∞

dε
ρ0(ω)

iωn − ε+ µ− Σσ(iωn)
, (1.29)

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

DMFT được đóng lại bằng phương trình

Giσ(iωn) = − 1

–Z

∫ ∏
iσ

Dc∗iσDciσ[ciσ(iωn)c
∗
iσ(iωn)] exp[−Sloc] (1.30)

với

–Z =

∫ ∏
Dc∗iσDciσ exp[−Sloc]. (1.31)

Các phương trình (1.24)-(1.30) tạo thành hệ phương trình tự hợp cho hàm Green địa

phương Gσ(iωn) và năng lượng riêng Σσ(iωn). Các phương trình này có thể được giải

bằng phương pháp lặp như sau: Đầu tiên bắt đầu với một giá trị của năng lượng riêng,

thông qua phương trình (1.29) để thu được hàm Green địa phương, sau đó thu được hàm

Green của bể điện tử từ phương trình (1.27). Sau đó xác định hàm tác động địa phương

mới Sloc ở phương trình (1.24) để tính tính hàm Green địa phương mới ở (1.30) và hàm

Green bể mới. Tuy vậy, việc giải bài toán một tạp vẫn là một bài toán khó, không thể

giải tổng quát.

Cuối cùng, chú ý rằng hàm tác động Sloc mô tả động lực học của tạp với tương tác đẩy
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liên kết với bể điện tử dẫn, do vậy nó tương đương với mô hình tạp Anderson

Htap = Uc†↑c↑c
†
↓c↓ − µ

∑
σ

c†σcσ +
∑
kσ

(
Vkσa

†
kσcσ +H.c

)
+
∑
kσ

εkσa
†
kσakσ, (1.32)

trong đó a†kσ(akσ) là toán tử sinh (hủy) điện tử dẫn với năng lượng εkσ, Vkσ là yếu tố ma

trận lai hóa giữa tạp và bể điện tử.

1.2.2 Lý thuyết trường trung bình động (DMFT) -

Lý thuyết môi trường điển hình (TMT)

Các tính chất của một vật rắn không chỉ chịu ảnh hưởng của tương tác giữa các điện tử

trong thế tuần hoàn của mạng tinh thể, vì ở đó luôn có hiện diện của mất trật tự, khuyết

tật trên mạng, hay những tạp. Cụ thể, tương tác Coulomb và mất trật tự đều dẫn tới

sự chuyển pha kim loại - điện môi khác nhau. Chuyển pha kim loại - điện môi Mott gây

ra bởi lực đẩy Coulomb giữa các điện tử, kết quả là xuất hiện một khe của hàm mật độ

trạng thái tại mức Fermi. Ngược lại, định xứ Anderson là do sự tán xạ ngược của các

hạt không liên kết từ sự phân bố ngẫu nhiên của các tạp [2]. Tại chuyển pha Anderson

đặc tính của hàm phổ thay đổi từ hàm phổ liên tục sang hàm phổ điểm dày đặc. Cả hai

chuyển pha MITs này đều được đặc trưng bởi một đại lượng duy nhất là hàm mật độ

trạng thái địa phương (LDOS). Mặc dù LDOS không phải là một thông số trật tự liên

quan đến một chuyển pha phá vỡ đối xứng, nhưng nó có thể phân biệt được một kim loại

và một điện môi.

DMFT có thể mở rộng bài toán tương quan điện tử với mất trật tự địa phương [73]. Xét

mô hình Anderson - Hubbard cho điện tử tạp với Hamiltonian

Ĥ = −t
∑
ij,σ

c†iσcjσ +
∑
iσ

εiniσ + U
∑
i

n̂i↑n̂i↓, (1.33)

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

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

được xác định thông qua giá trị trung bình cộng của LDOS sẽ không mô tả được tính

chất vật lý của định xứ Anderson [72]-[73]. Để khắc phục được điều này Dobrosavljevic

[19] đã cùng các cộng sự đưa ra một biến thể của DMFT ở đó giá trị trung bình nhân của
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LDOS được tính toán tự hợp như một thông số trật tự cho chuyển pha Anderson. Nhóm

của ông đã tập trung tìm một thông số trật tự có thể xác định thông qua tính toán tự

hợp và mô tả theo kiểu trường trung bình cho định xứ Anderson. Hình thức luận này

không bị hạn chế ở miền nhiệt độ thấp hoặc miền chất lỏng Fermi, và ngoài ra có thể kết

hợp với lý thuyết trường trung bình động DMFT cho hệ tương quan mạnh [20], [29]. Lý

thuyết này được gọi là lý thuyết môi trường điển hình (TMT), mở ra hướng giải quyết

cho các hệ điện tử mà chịu chi phối bởi vật lý phi nhiễu loạn.

Dựa trên ý tưởng xem xét từng hạt riêng rẽ của Anderson [2], Dobrosavljevic và các cộng

sự tiến hành khảo sát khả năng một điện tử phi định xứ từ một nút cho sẵn khi mất trật

tự lớn. Điều này dễ dàng thực hiện nhất bằng cách tập trung vào mật độ trạng thái điện

tử địa phương tại nút i (LDOS) (không phải là trung bình)

ρi(ω) =
∑
n

δ(ω − ωn)|ψn(i)|2. (1.34)

Mật độ trạng thái toàn cục ADOS (lấy trung bình) là không bị triệt tiêu tại chuyển pha

Anderson trong khi đó LDOS trải qua một sự thay đổi về chất khi xảy ra quá trình định

xứ. Điều này xuất phát từ thực tế rằng LDOS đo trực tiếp biên độ địa phương của hàm

sóng điện tử. Khi điện tử định xứ, hàm phổ chuyển từ liên tục sang gián đoạn, và giá

trị điển hình của LDOS bị triệt tiêu. Ở miền kim loại, nhưng rất gần với sự chuyển pha,

các đỉnh của hàm denta trong công thức (1.34) chuyển thành các trạng thái cộng hưởng

tồn tại lâu dài, và do đó thu được một tỉ lệ thoát hữu hạn từ một nút cho sẵn. Theo quy

tắc vàng Fermi, tỉ lệ thoát này có thể ước tính thông qua tham số nhảy nút t và mật độ

trạng thái địa phương ρ khu vực lân cận của nút cho sẵn. Do vậy, tỉ lệ thoát điển hình

được xác định bởi mật độ trạng thái điển hình (TDOS), vậy nên TDOS trực tiếp xác

định độ dẫn của các điện tử. Những lập luận đơn giản này gợi ý rằng TDOS nên được

nhìn nhận như một thông số trật tự phù hợp tại chuyển pha Anderson. Bởi vì hàm phân

bố cho LDOS càng mở rộng khi quá trình chuyển pha đang tiệm cận, giá trị điển hình

mong muốn được biểu thị tốt bởi giá trị trung bình nhân ρtyp = exp ⟨ln ρ⟩, với ⟨⟩ nghĩa là

lấy giá trị trung bình thông thường.

Để xây dựng một lý thuyết tự hợp cho các thông số trật tự, Dobrosavljevic [19] đã đề

xuất phương pháp hốc (Cavity method), một chiến lược tương tự mượn từ DMFT [8].

Trong cách tiếp cận này, một nút cho sẵn được nhúng vào một môi trường hiệu dụng đặc
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trưng bởi hàm năng lượng riêng địa phương Σ(ω). Để đơn giản, họ tập trung vào một mô

hình đơn dải liên kết chặt của các điện tử không tương tác với năng lượng trên nút ϵi

theo phân bố P (εi). Khi đó hàm Green địa phương tương ứng sẽ có dạng

G(ω, εi) = [ω − εi −∆(ω)]−1 , (1.35)

trong đó, hàm hốc ∆(ω) được đưa ra bởi

∆(ω) = ∆0(ω − Σ(ω)) (1.36)

và

∆0(ω) = ω − 1

G0(ω)
(1.37)

với hàm Green mạng

G0(ω) =

∫ +∞

−∞
dω

′ ρ0(ω
′)

ω − ω′ (1.38)

là biến đổi Hilbert của hàm mật độ trạng thái không tương tác ρ0(ω).

Với môi trường hiệu dụng được xác định từ năng lượng riêng Σ(ω), hàm mật độ trạng

thái điển hình TDOS được cho bởi

ρtyp(ω) = exp

{∫
dεiP (εi) ln ρ(ω, εi)

}
, (1.39)

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

định bởi biến đổi Hilbert

Gtyp =

∫ +∞

−∞
dω′ρtyp(ω

′)

ω − ω′ . (1.40)

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

Gem bằng với hàm Green tương ứng với thông số trật tự địa phương, nghĩa là

Gem(ω) = G0(ω − Σ(ω)) = Gtyp(ω). (1.41)

Ở đây, các bước được xác định bởi các phương trình (1.35)-(1.41) là không chỉ riêng cho

bài toán không có tương tác. Quy trình giống như vậy có thể được sử dụng trong bất

kỳ lý thuyết đặc trưng bởi một năng lượng riêng địa phương. Khác biệt duy nhất trong

quy trình này là định nghĩa giá trị điển hình của mật độ trạng thái địa phương TDOS ở
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phương trình (1.39) như một thông số trật tự cho chuyển pha kim loại - điện môi. Nếu

chúng ta chọn trung bình cộng thay vì trung bình nhân cho LDOS, ở giới hạn không

tương tác lý thuyết này sẽ đưa về gần đúng thế kết hợp CPA [72], [74] cho ra kết quả

hữu hạn cho ADOS với bất kỳ giá trị nào của mất trật tự, nhưng không tìm ra chuyển

pha Anderson. Do đó TMT là một lý thuyết có đặc trưng rất tương tự với CPA, tuy

sự khác biệt nhỏ nhưng rất quan trọng đó là việc chọn thông số trật tự cho định xứ

Anderson. Hình (1.15) là kết quả chính mà nhóm Dobrosavljevic [19] đã sử dụng lý thuyết

Hình 1.15: Hàm mật độ trạng thái được tính theo trung bình cộng ρav (tbcmetic averaged)
và trung bình nhân ρtyp (tbnetric averaged) như là hàm của độ mất trật tự W . Kết quả
thu được cho thấy ρtyp triệt tiêu tại một giá trị hữu hạn đặc trưng cho độ mất trật tự W ,
trong khi ρav vẫn là giá trị hữu hạn khi W lớn [19].

môi trường điển hình áp dụng cho mạng vuông ba chiều. Kết quả cho thấy giá trị trung

bình cộng của hàm mật độ trạng thái ρav không cho được giá trị tới hạn ở miền mất trật

tự lớn. Trong khi đó thì một giá trị tới hạn của cường độ mất trật tự W có thể thu được

khi ρtyp tiến tới 0. Điều này chứng tỏ rằng việc xấp xỉ giá trị điển hình của hàm mật độ

trạng thái TDOS bằng giá trị trung bình nhân đã đưa ra một tiêu chuẩn tường minh cho

chuyển pha Anderson và hơn thế nó không chỉ tốt cho bài toán không có tương tác, mà

còn tiếp tục thành công cho các bài toán phức tạp hơn khi có cả tương tác và mất trật tự.
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1.3 Các nguyên tử cực lạnh trên mạng quang

học

1.3.1 Mạng quang học trật tự

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

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

tới các nguyên tử cực lạnh. Vùng năng lượng cực lạnh có thể tiếp cận từ sự phát triển

của việc làm mát hệ bằng chùm tia lazer và các bẫy nguyên tử được phát triển từ những

năm 1986 [77], [78].

Đối với các hạt điện tích có tương tác Coulomb mạnh, chúng có thể được bẫy trong điện

trường hoặc trường điện từ [79]. Kiểu bẫy này không phụ thuộc vào cấu trúc nội tại của

ion, rất thuận tiện để thực hiện nhiều loại thí nghiệm.

Đối với các nguyên tử trung hòa, cơ chế để bẫy yếu hơn so với tương tác Coulomb. Bẫy

nguyên tử trung hòa có thể thực hiện trên ba loại tương tác khác nhau tương ứng bẫy áp

suất bức xạ, bẫy từ và bẫy lưỡng cực quang.

Bẫy áp suất bức xạ: Hoạt động gần với cộng hưởng ánh sáng, có độ sâu của thế theo đơn

vị nhiệt độ (U/kB) cỡ khoảng vài K [81], do sự phân tán rất mạnh nên chúng cho phép

bắt giữ và tích tụ các nguyên tử ngay cả với khí nhiệt. Trong loại bẫy này, tập hợp các

nguyên tử sẽ được làm lạnh đến nhiệt độ cỡ 10 µK. Tuy nhiên, hiệu suất theo phương

pháp bẫy này bị giới hạn bởi các kích thích quang mạnh mẽ. Nhiệt độ có thể đạt được bị

giới hạn bởi giật phonon, mật độ có thể đạt được bị giới hạn bởi bức xạ bẫy và các va

chạm không đàn hồi bởi ánh sáng.

Bẫy từ [82]: Dựa vào trạng thái của lực trên mômen lưỡng cực từ trong trường không

đồng nhất. Độ sâu của thế cỡ khoảng 100 mK, là công cụ tuyệt vời để làm bay hơi và

ngưng tụ Bose-Einstein. Tuy nhiên, kiểu bẫy từ này có một hạn chế là phụ thuộc vào

trạng thái nội tại của nguyên tử.

Bẫy lưỡng cực quang học: Dựa vào sự tương tác của lưỡng cực điện với ánh sáng, yếu hơn

nhiều so với hai cơ chế ở trên. Độ sâu của hố thế nhỏ hơn 1 mK. Kích thích quang học

có thể giữ được ở mức cực thấp, do đó không chịu ảnh hưởng bởi các cơ chế cảm ứng
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ánh sáng như trong bẫy áp suất bức xạ. Dưới điều kiện thích hợp, cơ chế bẫy không phụ

thuộc vào trạng thái cơ bản của điện tử. Do đó, trạng thái động lực nội tại có thể được

khai thác. Hơn nữa, các thí nghiệm này có thể tạo ra nhiều dạng bẫy với hình học khác

nhau như thế năng dị hướng.

Hướng nghiên cứu của chúng tôi liên quan đến các thí nghiệm mà đã được thực hiện trên

hệ các nguyên tử trung hòa được bẫy bằng lưỡng cực quang học. Do đó, trong luận án

này, tôi sẽ đưa ra một số khái niệm và định nghĩa liên quan đến bẫy nguyên tử trung hòa

bằng chùm tia lazer. Cơ chế làm mát các nguyên tử trung hòa bằng chùm tia lazer có thể

được hình dung như sau: khi chùm ánh sáng chiếu vào một nguyên tử trung hòa, nguyên

tử có thể hấp thụ và phát xạ trở lại photon. Quá trình này diễn ra nhiều lần làm cho mô

men của nguyên tử thay đổi. Kết quả là vận tốc trung bình và động năng của một tập

hợp nguyên tử giảm. Đối với tập hợp các nguyên tử, nhiệt độ động lực học của chúng

tỉ lệ thuận với phương sai vận tốc của chúng. Nghĩa là khi vận tốc đồng đều hơn tương

ứng với nhiệt độ thấp hơn. Đây chính là cơ chế dùng trong kỹ thuật làm lạnh nguyên tử

bằng lazer. Nhiệt độ có thể đưa xuống 100 µK bằng kỹ thuật làm mát Doppler. Ngoài ra,

nguyên tử trung hòa trong trường ánh sáng có thể tạo ra lưỡng cực điện, lưỡng cực điện

này tác động với trường ánh sáng tạo thành lực lưỡng cực quang. Độ lớn và hướng của

lưỡng cực điện phụ thuộc vào trường điện từ của lazer và hàm phân cực của nguyên tử.

Đồng thời lưỡng cực điện cảm ứng lại tác dụng với trường điện của lazer. Kết quả là một

thế lưỡng cực quang tỉ lệ với cường độ của trường ánh sáng. Độ sâu của thế lưỡng cực

quang cỡ một vài µK.

Mô hình dao động

Khi một nguyên tử đặt vào ánh sáng lazer với trường ánh sáng E dao động với tần số ω,

dẫn tới một momen lưỡng cực điện p(ω) tỉ lệ với điện trường E như sau p(ω) = α(ω)E,

α(ω) gọi là độ phân cực phức. Thế năng tương tác giữa momen lưỡng cực điện trong điện

trường E cho bởi công thức

Udip ∝ −⟨p.E⟩ ∝ −Re(α)I, (1.42)

với dấu ⟨⟩ biểu thị lấy trị trung bình theo thời gian trên các dao động nhanh, cường độ

trường I = ε0c|E2|/2, E là biên độ của điện trường E, c là tốc độ ánh sáng. Như vậy là

thế năng lưỡng cực tỉ lệ với cường độ chùm sáng I. Phần ảo của độ phân cực cho ta thông
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tin tỉ lệ tán xạ tự phát

Γrc ∝ Im[α(ω)]I. (1.43)

Độ phân cực α(ω) có thể được xác định thông qua mô hình cổ điển. Bức tranh có thể

được hình dung một cách đơn giản là một điện tử (me, điện tích e) liên kết đàn hồi với

lõi có tần số riêng ω0. Dựa vào tích phân phương trình chuyển động, α có thể xác định

thông qua biểu thức [89]

α(ω) = 6πϵ0c
3 Γ/ω2

o

ω2
0 − ω2 − i(ω3/ω2

0)Γ

với ω0 là tần số riêng của nguyên tử, Γ tương ứng với tỉ lệ phân rã của trạng thái kích

thích. Xét ở giới hạn bão hòa thấp (ít trạng thái kích thích, tỉ lệ tán xạ thấp) và độ lệch

∆ = ω − ω0 lớn, khi đó thế lưỡng cực và tỉ lệ tán xạ tương ứng [89] là

Udip = −3πc2

2ω3

(
Γ

ω0 − ω
+

Γ

ω0 + ω

)
I(r), (1.44)

Γrc =
3πc2

2ℏω3
0

(
ω

ω0

)3(
Γ

ω0 − ω
+

Γ

ω0 + ω

)2

I(r). (1.45)

Trong hầu hết các thí nghiệm, chùm lazer được sử dụng có tần số ω gần với ω0 do đó

|∆| ≪ ω0, tức là ω/ω0 ≈ 1 và có thể loại bỏ số hạng 1/(ω0 + ω), dẫn tới

Udip =
3πc2

2ω3

Γ

∆
I(r), (1.46)

Γrc =
3πc2

2ℏω3
0

(
Γ

∆

)2

I(r). (1.47)

Hai biểu thức trên thể hiện tính chất vật lý của thế lưỡng cực quang một cách ngắn gọn.

Cụ thể, Udip tỉ lệ với I/∆, trong khi đó Γrc tỉ lệ với I/∆
2. Khi ∆ > 0 (ánh sáng xanh) thế

lưỡng cực quang là đẩy, khi ∆ < 0 (ánh sáng đỏ) thế tương ứng với thế hút, hình (1.16).

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

cách tuần hoàn. Điều này có thể làm được bằng cách dùng các chùm lazer kết hợp chiếu

ngược chiều vào nhau. Hai chùm sóng kết hợp chiếu vào nhau sẽ tạo nên sóng dừng với

các bụng sóng và nút sóng cố định trong không gian. Khi ta đưa vào các nguyên tử cực

lạnh thì những điểm nút sóng hay bụng sóng là những điểm giam cầm nguyên tử tuỳ theo

điều chỉnh sóng là xanh hay đỏ. Nếu dùng hai cặp chùm sóng theo hai phương vuông góc
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Hình 1.16: Thế lưỡng cực quang của chùm lazer Gaussian lần lượt với lệch đỏ (a) và
lệch xanh (b) [83].

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

ba chiều.

Cộng hưởng Feshbach

Cộng hưởng Feshbach [84], [85] có thể làm thay đổi độ lớn tương tác thông qua việc thay

Hình 1.17: Mô hình hai kênh cho cộng hưởng Feshbach. Hiện tượng xảy ra khi hai
nguyên tử va chạm ở năng lượng E ở kênh đầu vào cộng hưởng với trạng thái liên kết Ec

ở kênh đóng. Trong khuôn khổ khí cực lạnh, va chạm thường xảy ra ở năng lượng E → 0,
do đó cộng hưởng kết cặp cần điều chỉnh năng lượng từ Ec gần 0 [86].

đổi độ dài tán xạ giữa các nguyên tử cực lạnh. Đối với các nguyên tử chậm (đã được làm

lạnh), va chạm giữa chúng xảy ra trong một thời gian nhất định, cộng hưởng Feshbach trở

nên quan trọng. Có thể hình dung một cách đơn giản về cộng hưởng Feshbach như sau:

Đầu tiên, trạng thái hai nguyên tử ở cách xa nhau, gọi thế năng tương tác ở trạng thái

của kênh mở. Khi các nguyên tử va chạm, trạng thái spin của nguyên tử thay đổi, trạng

thái này ở kênh đóng. Cộng hưởng Feshbach xảy ra khi năng lượng chênh lệch giữa hai

kênh này gần với nhau. Do có sự khác nhau về momen từ giữa các nguyên tử trong kênh

mở và kênh đóng, năng lượng Zeeman của chúng thay đổi khác nhau trong từ trường, kết
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quả là độ dài tán xạ sóng s thay đổi, và do đó cường độ và dấu của các tương tác giữa các

nguyên tử, có thể được điều chỉnh về cơ bản bất kỳ giá trị mong muốn. Cụ thể, độ dài

tán xạ giữa các nguyên tử có thể được thay đổi do từ trường bên ngoài theo công thức

a(B) = abg

(
1− ∆

B −B0

)
, (1.48)

trong đó abg là độ dài tán xạ ở trạng thái kênh mở, ∆ là độ rộng cộng hưởng (là khoảng

cách từ điểm bắt đầu cộng hưởng đến điểm độ dài tán xạ bằng 0), B0 là giá trị từ trường

xảy ra cộng hưởng Feshbach. Độ dài tán xạ giữa các nguyên tử thay đổi tương ứng với

tương tác giữa các nguyên tử được điều chỉnh. Đối với độ dài tán xạ âm, tương tác giữa

các nguyên tử tương ứng là lực hút và ngược lại.

1.3.2 Mạng quang học mất trật tự

Mất trật tự có thể được đưa vào hệ nguyên tử cực lạnh bằng một vài cách. Từ quan điểm

lý thuyết, mất trật tự có thể được mô hình hóa bởi bất kỳ tham số ngẫu nhiên nào trong

Hamiltonian (ví dụ như năng lượng ngẫu nhiên trên một nút, hoặc tốc độ xuyên hầm

ngẫu nhiên). Trong phần này, chúng tôi chỉ tập trung vào mất trật tự không phụ thuộc

vào thời gian dưới dạng thế ngẫu nhiên tĩnh bên ngoài V (r). Một thế ngẫu nhiên được

đặc trưng bởi tính chất thống kê của nó, tức là nó phụ thuộc chính xác vào cách nó được

tạo ra trong thực nghiệm. Một trường lốm đốm phức có thể được tạo ra nhờ việc phản xạ

Hình 1.18: (a) Hiện thực hóa thí nghiệm mô tả tạo thế ngẫu nhiên lốm đốm. Một chùm
tia lazer có đường kính D và bước sóng λ được hội tụ bằng một thấu kính hội tụ. Chùm
tia hội tụ có đường kính D′ được tán xạ bởi một kính khuếch tán. Mô hình đốm quan sát
được trên tiêu diện của thấu kính. Chùm tia tán xạ phân kỳ thành một vệt có bán kính
w trên mặt phẳng tiêu cự. (b) Hình ảnh một "thế lốm đốm" (speckle potential) bất đẳng
hướng tạo ra bằng cách sử dụng quang học hình trụ để tạo điện thế ngẫu nhiên 1D cho
BEC theo chiều Oz [90].

hoặc truyền qua của một chùm tia kết hợp thông qua một tấm khuếch tán thô, và sau đó

nó được lấy nét bằng một thấu kính hội tụ như hình (1.18). Cường độ điện trường tại
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mỗi điểm là sự giao thoa của các điểm ngẫu nhiên, trên mặt phẳng quan sát thì nó là

một biến ngẫu nhiên theo phân bố Gauss. Ví dụ, thế lưỡng cực ngẫu nhiên thường được

tạo ra trong các thí nghiệm BEC là "thế lốm đốm" (speckle potential) được tạo ra có

dạng (công thức (1) trong [90])

V (r) =
2

3

ℏ
8

Γ2

Isat

I(r)

∆
, (1.49)

trong đó I(r) là cường độ chùm tia , Isat(W/m
2) là cường độ bão hòa, Γ là tốc độ phân

rã của trạng thái kích thích. ∆ là sự chênh lệch giữa tần số của chùm lazer ωL và tần số

riêng của nguyên tử ω0. Người ta cũng có thể tạo ra thế giả tuần hoàn bằng cách chồng

chất hai mạng lên nhau, mà tỉ số hằng số mạng của chúng là số vô tỉ, hay là chúng vô

ước với nhau như hình (1.19).

Hình 1.19: Mạng lưỡng sắc được tạo ra nhờ sự chồng chập của hai mạng con có hằng số
mạng vô ước với nhau, phá vỡ bất biến tịnh tiến và xáo trộn năng lượng của các nút [56].

1.4 Kết luận

Trong chương 1, chúng tôi đã trình bày các khái niệm và các phương pháp nghiên cứu liên

quan đến nội dung của luận án. Đầu tiên, các khái niệm, định nghĩa và cơ chế dẫn tới hai

loại điện môi Mott và điện môi Anderson được trình bày. Trong khi tương tác Coulomb

giữa các điện tử trên cùng một nút gây ra chuyển pha kim loại - điện môi Mott thì mất
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trật tự dẫn tới một sự định xứ của các điện tử trong hệ được gọi là điện môi Anderson.

Sự có mặt đồng thời của cả hai yếu tố này mở ra nhiều hiện tượng vật lý mới và thú vị

trong nghiên cứu vật lý chất cô đặc. Tiếp theo, chúng tôi trình bày nội dung hai phương

pháp nghiên cứu được sử dụng trong luận án là lý thuyết trường trung bình động DMFT

[8] và lý thuyết môi trường điển hình TMT [19]. Các phương trình tự hợp của lý thuyết

DMFT được dẫn ra. Để nghiên cứu hệ có mất trật tự, giá trị điển hình của đại lượng

ngẫu nhiên có vai trò quan trọng và Dobrosaljevic cùng cộng sự đã đề xuất thông số trật

tự cho chuyển pha Anderson [19]. Cụ thể, khi hệ có mất trật tự, giá trị điển hình của mật

độ trạng thái địa phương được lấy gần đúng bằng giá trị trung bình nhân của mật độ

trạng thái đia phương. Giá trị này bị triệt tiêu tại một giá trị hữu hạn của độ lớn mất

trật tự tương ứng với một chuyển pha kim loại - điện môi Anderson. Cuối cùng, chúng tôi

trình bày các khái niệm cơ bản liên quan đến các thí nghiệm trên mạng quang học như

cách tạo ra một mạng quang học tuần hoàn hoặc mất trật tự của các nguyên tử trung

hòa. Nghiên cứu trên mạng quang học có nhiều ưu điểm so với mạng thực và các mô hình

Hubbard và Anderson - Hubbard có khả năng được hiện thực hóa trên mạng quan học, ở

đó thế năng của các nguyên tử có thể được tạo ra thông qua cường độ chùm tia lazer và

tương tác Coulomb giữa các nguyên tử có thể được điều khiển chính xác thông qua cộng

hưởng Feshbach [113]-[114].



42

Chương 2

HỆ FERMION TƯƠNG TÁC VỚI

MẤT TRẬT TỰ CÓ PHÂN BỐ

GAUSS

Trong chương này, chúng tôi khảo sát ảnh hưởng của phân bố Gauss cho đại lượng mất

trật tự lên giản đồ pha cho hai mô hình Anderson - Hubbard (AH) và Anderson - Falicov

- Kimball (AFK). Cụ thể, chúng tôi xét hai bài toán: (1) Giản đồ pha cho mô hình AH

tại lấp đầy một nửa với phân bố đều và phân bố Gauss cho biến ngẫu nhiên; (2) Giản đồ

pha cho mô hình AFK tại lấp đầy một nửa có phân bố Gauss cho tạp và phân bố đều

cho thế tương tác Coulomb. Cả hai bài toán đều sử dụng lý thuyết môi trường điển hình

TMT-DMFT với phương pháp gần đúng phương trình chuyển động EOM giải cho bài

toán tạp và hai mô hình được xét ở giới hạn lấp đầy một nửa. Lý do mà các bài toán

trong luận án được nghiên cứu đều ở giới hạn lấp đầy một nửa là vì ở mô hình Hubbard

chỉ tại lấp đầy này (n = 1) người ta mới quan sát thấy chuyển pha kim loại - điện môi

(các trường hợp khác hệ luôn là kim loại (0 < n < 1 hoặc 1 < n < 2), hoặc luôn là điện

môi (n = 0 hoặc n = 2), ngoài ra chúng tôi muốn so sánh kết quả thu được với các kết

quả đã được công bố của các nhóm nghiên cứu khác ở giới hạn này. Nội dung của chương

này đã được công bố trong hai bài báo Ref.[6] năm 2019 và Ref.[92] năm 2021. Trong

đó, bài báo năm 2019 [6] được nhận đăng trước khi tôi bắt đầu nhập học chương trình

nghiên cứu sinh cuối năm 2019, tuy nhiên đây là một kết quả tiền đề quan trọng cho cả

quá trình nghiên cứu làm rõ sự ảnh hưởng của mất trật tự cho các mô hình AH và AFK
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nên tôi đã đưa nội dung này vào một phần nhỏ của luận án.

2.1 Mô hình Anderson - Hubbard (AH)

Tương tác và mất trật tự đóng một vai trò quan trọng trong việc xác định tính chất của

các chất rắn [93]-[94]. Cụ thể, tương tác Coulomb phổ biến trong các hệ điện tử tương

quan mạnh, trong khi đó mất trật tự luôn tồn tại trong các vật liệu thực, đây là hai yếu

tố dẫn tới chuyển pha kim loại - điện môi (MITs). Tương quan điện tử - điện tử có thể

dẫn tới chuyển pha kim loại - điện môi Mott, mất trật tự có thể ngăn cản sự khuếch tán

của các điện tử dẫn tới chuyển pha kim loại - điện môi Anderson [2]. Khi cả hai yếu tố này

cùng xuất hiện trong một hệ, sự ảnh hưởng của chúng có thể dẫn tới những hiệu ứng mới

thú vị, đây là một thách thức đối với cả các nhà vật lý lý thuyết và vật lý thực nghiệm,

đặc biệt đối với các thí nghiệm với các nguyên tử cực lạnh trên mạng quang học [96]-[97].

Lý thuyết trường trung bình động là một phương pháp rất thành công trong việc mô tả

chuyển pha Mott trong mô hình Hubbard cho các hệ tương quan mạnh. Ý tưởng chính

của phương pháp là ánh xạ mô hình mạng tinh thể lên mô hình Anderson một tạp. Cụ

thể, một tạp được nhúng vào một bể điện tử không tương tác. Nút tạp sẽ tương tác với

bể thông qua hàm lai hóa. Trạng thái lượng tử của tạp có thể là một trong những trạng

thái: (1) không có điện tử, (2) spin hướng lên, (3) spin hướng xuống hoặc (4) hai spin

ngược chiều nhau. Phần khó khăn nhất của phương pháp là giải bài toán tạp [8]. Giá trị

trung bình cộng của hàm mật độ trạng thái địa phương (LDOS) không thể phân biệt

được trạng thái lan truyền và trạng thái định xứ ở miền mất trật tự lớn. Để khắc phục

được điều này Dobrosavljevic và Kotliar đã đề xuất phương pháp DMFT thống kê cho

phép xem xét tất cả các mất trật tự theo không gian [23], tuy nhiên phương pháp này

đỏi hỏi số lượng lớn các tính toán.

Bằng cách xấp xỉ giá trị điển hình của mật độ trạng thái địa phương bằng giá trị trung

bình nhân của chúng, Dobrosavljevic và cộng sự đề xuất [19] lý thuyết môi trường điển

hình (TMT) để nghiên cứu các hệ mất trật tự. Giá trị điển hình của mật độ trạng thái

(TDOS) được dùng như một thông số trật tự cho chuyển pha Anderson, nó bị triệt tiêu

tại một giá trị hữu hạn của độ lớn mất trật tự. TDOS dễ dàng tính toán trong DMFT

[98]-[100]. Các giản đồ pha kim loại - điện môi cho mô hình Anderson - Hubbard với mất
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trật tự tuân theo phân bố đều tại lấp đầy một nửa được khảo sát bằng TMT-DMFT sử

dụng nhiều các phương pháp giải tạp khác nhau như phương pháp gần đúng nhóm số tái

chuẩn hóa (NRG) [98], phương pháp bốn Boson cầm tù (SB4) [99]. Mặt khác, giản đồ

pha trạng thái cơ bản cho mô hình Hubbard lấp đầy một nửa với mất trật tự theo phân

bố Gaussian đã thu được bởi nhiều phương pháp khác như gần đúng Hatree - Fock không

giới hạn [26] và DMFT + gần đúng Σ [27]. Do đó, nó rất khó để so sánh sự ảnh hưởng

của các hàm phân bố khác nhau (phân bố đều và phân bố Gauss) trên cùng một giản đồ

pha, bởi vì chúng ta không thể biết kết quả nào là do hàm phân bố hay do gần đúng tính

toán đang dùng.

Trong phần này, chúng tôi khảo sát hai loại phân bố cho biến ngẫu nhiên trong cùng một

mô hình HM tại lấp đầy một nửa bằng phương pháp TMT-DMFT sử dụng phương trình

chuyển động để giải bài toán tạp. Gần đúng này cho phép chúng ta so sánh ảnh hưởng

của hai loại phân bố khác nhau để thu được hàm mật độ trạng thái trung bình cũng như

giản đồ pha tương ứng.

2.1.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình Anderson - Hubbard có dạng

H = −t
∑
<ij>σ

(
a†iσajσ + H.c.

)
+
∑
i

εiniσ + U
∑
iσ

ni↑ni↓ (2.1)

với a†i(ai) lần lượt là các toán tử sinh (hủy) điện tử tại nút i có spin σ, niσ = a†iσaiσ là

toán tử số hạt tại nút i, t là biên độ tham số nhảy nút giữa hai nút lân cận gần nhất i và

j. U là độ lớn tương tác đẩy Coulomb trên mỗi nút i. Năng lượng tại mỗi nút εi là biến

ngẫu nhiên tuân theo một hàm phân bố P (εi). Trong phần này, chúng tôi khảo sát cả

hàm phân bố đều (PBo) và hàm phân bố Gauss (PGa) cho biến εi lần lượt như sau

PBo =
1

∆Bo

θ

(
∆Bo

2
− |εi|

)
, (2.2)

PGa =

√
6

π∆2
Ga

exp
(
−6ε2i /∆

2
Ga

)
(2.3)

với θ là hàm bậc thang, ∆ là độ lớn mất trật tự. Để có thể so sánh hai hàm phân bố khác

nhau, giá trị ∆Ga được chọn sao cho phương sai của hàm phân bố Gauss bằng với phương
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sai của hàm phân bố đều tức là ∆Bo = ∆Ga = ∆.

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

không tương tác được biểu diễn như sau

Htap =
∑
σ

(εi − µ)niσ + Uni↑ni↓ +
∑
kσ

εkc
†
kσckσ (2.4)

+
∑
kσ

(
Vkc

†
kσaiσ + V ∗

k a
†
iσckσ

)

với µ là thế hóa học, c†kσ(ckσ) là toán tử sinh (hủy) điện tử trong bể điện tử với spin là σ.

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

η(ω) =
∑
k

|Vk|2

ω − εk
. (2.5)

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

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

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

ρtbc = ⟨ρ(ω, εi)⟩, với ⟨O(εi)⟩ =
∫
dεiP (εi)O(εi). Hàm Green của mạng thu được từ biến

đổi Hilbert

Gα(ω) =

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ (2.6)

với α kí hiệu cho trung bình cộng hoặc trung bình nhân.

Ở đây, chúng tôi xét cho mạng Bethe với vô hạn kết nối, ρ0(ε) =
4

πW

√
1− 4(ε/W )2, W

là độ rộng vùng, với điều kiện tự hợp tương ứng là

η(ω) = W 2G(ω)/16. (2.7)

Để giải được bài toán mô hình Anderson một tạp (2.4), chúng tôi sử dụng phương pháp

phương trình chuyển động [8], [101]. Chúng tôi xét bài toán ở giới hạn thuận từ tại lấp

đầy một nửa, cụ thể ⟨n↑⟩ = ⟨n↓⟩ = ⟨ni⟩ /2 và µ = U/2. Hàm Green tạp thu được từ gần



46

đúng phương trình chuyển động [80] (xem phụ lục A) như sau

G(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + U/2− η(ω) + Uη(ω)[ω − εi − U/2− 3η(ω)]−1
(2.8)

+
< ni > /2

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

Phương trình (2.8) là chính xác trong giới hạn U = 0 [21]. Tại giới hạn tuần hoàn εi = 0,

U ̸= 0, phương trình (2.8) đưa về gần đúng Hubbard III của mô hình Hubbard tại lấp

đầy một nửa [49].

Chúng tôi sẽ giải các phương trình tự hợp từ (2.6) - (2.8) để thu được các giá trị trung

bình cộng và trung bình nhân cho LDOS. Giản đồ pha của mô hình tại lấp đầy một nửa

ở trạng thái cơ bản được xác định như sau: (1) Pha kim loại thỏa mãn ρtbn(0) > 0 và

ρtbc(0) > 0; (2) Pha điện môi Anderson thỏa mãn ρtbn(0) = 0, ρtbc(0) > 0; (3) Pha điện

môi Mott thỏa mãn ρtbc = 0. Do tính đối xứng của hàm ρα(ω) và định lý hàm phổ, ta dễ

dàng chứng minh hàm Green tại mức Fermi là hàm thuần ảo, G(0) = −iπρα(0).

Thật vậy, từ công thức (2.6) ta có thể viết lại hàm Green thành

G(ω) =

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω + i0+ − ω′

= P

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ − iπ

∫
dω′ρα(ω

′)δ(ω − ω′)

= P

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ − iπρα(ω). (2.9)

Tại mức Fermi (ω = 0) thì

G(0) = P

∫
dω′ρα(ω

′)

−ω′ − iπρα(0). (2.10)

Do tính đối xứng điện tử lỗ trống, ρ(ω) = ρ(−ω) nên ρ(ω) là hàm chẵn, do đó
∫
dω′ ρ(ω′)

−ω′

là hàm lẻ, nhận giá trị bằng 0 khi lấy tích phân từ −∞ tới ∞. Kết quả hàm Green tại

mức Fermi là hàm thuần ảo, tức là

G(0) = −iπρ(0). (2.11)

Tiếp theo, chúng tôi sẽ đưa ra các phương trình tuyến tính hóa DMFT [102] cho các giá
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trị tới hạn của ∆ và U tại biên giữa miền điện môi và kim loại. Do tính tự hợp của DMFT

dẫn tới mối quan hệ đệ quy như sau

G(0)(n+1) = −iπρ(n)α (0) (2.12)

với phía bên tay trái của phương trình là kết quả cho bước thứ (n+ 1) trong vòng lặp

thông qua giá trị ở bước thứ (n) bên tay phải. Xét miền kim loại tiệm cận miền điện môi

trên giản đồ pha, giá trị LDOS khi đó là giá trị dương, nhỏ tùy ý [102]-[3]. Ta lấy giá trị

nhỏ của ρ
(n)
α (0) và thay vào phương trình (2.8). Cụ thể, thay ω = 0, đặt a = U/2 + εi và

b = U/2− εi, η = ic, với c là số thực rất nhỏ, khi đó có thể viết lại phương trình (2.8)

như sau

G(0, εi) =

(
1− ⟨ni⟩

2

)
G1 +

⟨ni⟩
2
G2, (2.13)

với

G1 =
a+ 3ic

(a+ 3ic)(b− ic)− iUc

G2 = − b− 3ic

(b− 3ic)(a+ ic) + iUc
.

Thực hiện phép biến đổi đồng nhất tách G1 và G2 thành phần thực và phần ảo.

G1 =
a+ 3ic

ab+ i3bc− iac+ 3c2 − iUc

=
a+ 3ic

ab+ 3c2 + i(3bc− ac− Uc)

=
(a+ 3ic)(ab+ 3c2 − i(3bc− ac− Uc))

(ab+ 3c2)2 − (3b− a− U)2c2
.

Bỏ qua các số hạng bậc cao của c, chỉ giữa lại số hạn tuyến tính của c ta được

G1 =
a2b− ia(3bc− ac− Uc) + 3icab

a2b2

=
a2b− i(3abc− a2c− aUc− 3abc)

a2b2

=
a2b+ i(a2c+ aUc)

a2b2
.

Suy ra

ℑG1 =
ca(a+ U)

a2b2
.
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Biến đổi tương tự cho hàm G2.

G2 = − b− 3ic

ab+ ibc− i3ac+ 3c2 + iUc
= − b− 3ic

ab+ 3c2 − i(3ac− bc− Uc)

= −(b− 3ic)(ab+ 3c2 + i(3ac− bc− Uc))

(ab+ 3c2)2 − (3a− a+ U)2c2
.

Ta cũng áp dụng gần đúng bỏ qua các số hạng bậc cao của c và thu được

G2 = −a
2b+ i(3bac− b2c− bUc− 3abc)

a2b2

= −a
2b+ ib(−Uc− b2c)

a2b2
,

suy ra

ℑG2 =
cb(b+ U)

a2b2
.

Như vậy

ℑG(0, εi) =
(
1− ⟨ni⟩

2

)
ℑG1 +

⟨ni⟩
2

ℑG2

=

(
1− ⟨ni⟩

2

)
ca(a+ U)

a2b2
+

⟨ni⟩
2

cb(b+ U)

a2b2

=
ca(a+ U)

a2b2
+

⟨ni⟩
2

c(b2 − a2 + U(b− a)

a2b2
. (2.14)

Lưu ý rằng

a(a+ U) =

(
U

2
+ εi

)(
U

2
+ εi + U

)
=

3

4
U2 + ε2i + 2εiU.

b2 − a2 + U(b− a) =

(
U

2
− εi

)2

−
(
U

2
+ εi

)2

− 2εiU = −2εiU − 2εiU = −4εiU.

ab =

(
U

2
+ εi

)(
U

2
− εi

)
=
U2

4
− ε2i .

Thay tất cả các biến đổi trên vào phương trình (2.14) nhận được

ρ(n+1)
α (0, εi) = − 1

π
ℑG(n+1)(0, εi)

= − 1

π
c

[
ε2i + 3U2/4 + 2εiU(1− ⟨ni⟩)

(ε2i − U2/4)
2

]
. (2.15)
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Mặt khác

η(n+1)(0) = ic =
W 2

16
G(n)(0) = −iπW

2

16
ρ(n)(0).

Viết lại phương trình (2.15)

ρ(n+1)
α (0, εi) =

W 2

16
ρ(n+1)
α (0)Z(εi) (2.16)

với

Z(εi) =
ε2i + 3U2/4 + 2εiU(1− ⟨ni⟩)

(ε2i − U2/4)
2 . (2.17)

Để nhận được giá trị trung bình nhân của hàm phổ ρtbn(0), ta lấy trung bình nhân hai vế

của phương trình (2.16) như sau

⟨ρ(0, εi)⟩(n+1)
tbn =

W 2

16
ρ
(n)
tbn(0) ⟨Z(εi)⟩tbn

⇒ ρ
(n+1)
tbn (0) =

W 2

16
ρ
(n)
tbn(0) ⟨Z(εi)⟩tbn . (2.18)

Tại biên vùng giữa kim loại và điện môi ta có ρ
(n+1)
tbn (0) = ρ

(n)
tbn(0). Do đó ta nhận được

một phương trình cho đường biên giữa điện môi Anderson và miền kim loại như sau

1 =
W 2

16
exp [Itbn(U,∆)] (2.19)

với

Itbn =

∫
dεiP (εi) lnZ(εi) (2.20)

là phương trình tuyến tính hóa DMFT với trung bình nhân, và

1 =
W 2

16
Itbc(U,∆) (2.21)

là phương trình tuyến tính hóa DMFT với trung bình cộng với

Itbc =

∫
dεiP (εi)Z(εi). (2.22)
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Để đơn giản tính toán, chúng tôi áp dụng giới hạn nguyên tử cho ⟨ni⟩ như sau

⟨ni⟩ =


2 nếu εi < −U/2,

1 nếu− U/2 < εi < U/2,

0 nếu εi > U/2.

(2.23)

Đối với phân bố Gauss ở phương trình (2.20) chúng tôi giải bằng tính số, trong khi đó với

phân bố đều, phương trình (2.20) và (2.22) đều có thể tính toán giải tích. Để tính tích

phân phương trình (2.20), ta sẽ xét hai trường hợp ∆ < U và ∆ > U .

Trường hợp 1 : ∆ < U , khi đó ⟨ni⟩ = 1 tương ứng với cận tích phân εi từ −∆/2 đến ∆/2.

Thay vào phương trình (2.20) nhận được

Itbn(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4

(ε2i − U2/4)
2 . (2.24)

Đặt x = εi, a = U/2.

Itbn(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

dx ln
x2 + 3a2

(x2 − a2)2
.

Tính toán tích phân chi tiết ở phụ lục B. Kết quả cuối cùng thu được

I =

∫
dx ln

x2 + 3a2

(x2 − a2)2
= x ln(x2 + 3a2)− 2x+ 2

√
3a arctan

x√
3a

− 2

[
x ln |x2 − a2| − 2x− a ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣] . (2.25)

Thay a = U/2 và lấy cận tích phân vào (2.25)

Itbn(U,∆) =
1

∆
I

∣∣∣∣∆/2

−∆/2

= 2 + ln

[
3

(
U

2

)2

+

(
∆

2

)2
]
+

2
√
3U

∆
arctan

(
∆√
3U

)

− 2 ln

[(
U

2

)2

−
(
∆

2

)2
]
− 2U

∆
ln

∆ + U

|∆− U |
, với∆ < U. (2.26)

Trường hợp 2 : ∆ > U . Tích phân (2.20) được tính toán chi tiết ở phụ lục C. Cuối cùng,
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ta thu được

Itbn(U,∆) =− 4U

∆
ln 2U + (1 +

2U

∆
) ln

[(
∆

2
+
U

2

)2

− U2

4

]

+
U

∆
ln

∆ + 3U

∆+ U
+

πU√
3∆

+ 2− 2 ln

∣∣∣∣∣
(
U

2

)2

−
(
∆

2

)2
∣∣∣∣∣

− 2U

∆
ln

∆ + U

|∆− U |
, với∆ > U. (2.27)

Tiếp theo ta tính tích phân ở phương trình (2.22) để thu được phương trình tuyến tính

hóa DMFT với giá trị trung bình cộng. Ta thấy phương trình này chỉ hội tụ (vế phải

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

Itbc(U,∆) =
1

∆

∫
dεi

ε2i + 3U2/4

(ε2i − U2/4)
2

=

∫
dx

(x2 − a2) + 4a2

(x2 − a2)2

=

∫
dx

x2 − a2
+ 4a2

∫
dx

(x2 − a2)2

=

∫
1

2a

(
1

x− a
− 1

x+ a

)
+

∫
dx

[
1

(x− a)2
+

1

(x+ a)2
− 2

(x− a)(x+ a)

]
=

∫
dx

[
1

(x− a)2
+

1

(x+ a)2
− 1

2a

(
1

x− a
− 1

x+ a

)]
= − 1

x− a
− 1

x+ a
− 1

2a
ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣ .
⇒ Itbc(U,∆) =

1

∆

[
− 2x

x2 − a2
− 1

2a
ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣]∣∣∣∣∆/2

−∆/2

=
2(

U
2

)2 − (∆
2

)2 +
2

∆U
ln

∆ + U

|∆− U |
. (2.28)

Như vậy, các phương trình (2.26), (2.27) và (2.28) là các phương trình tuyến tính hóa

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

và Mott-kim loại. Kết quả cho trung bình nhân với phân bố đều cũng đã được chúng tôi

tính toán trong [101], ở đó một gần đúng đơn giản hơn đã áp dụng cho ⟨ni↑⟩ = ⟨ni↓⟩ = 1,

∀εi.
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Hình 2.1: Giản đồ pha tại T = 0 cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa với phân bố đều:
So sánh giữa kết quả thu được giữa TMT-DMFT với EOM và TMT-SB4 [99] (đường nét
liền với điểm hình tròn). Kết quả của chúng tôi thu được các đường nét liền (nét đứt)
được xác định lần lượt từ giá trị trung bình nhân (cộng) từ các phương trình tuyến tính
hóa DMFT, các điểm vuông ứng với kết quả thu được từ tính số các phương trình DMFT.
Các tham số U , ∆ được xác định theo đơn vị năng lượng W = 1.

2.1.2 Kết quả và thảo luận

Trong nghiên cứu này, chúng tôi lấy độ rộng vùng W là đơn vị năng lượng. Tại T = 0,

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

hình (2.1). Kết quả chúng tôi thu được từ phương pháp TMT-DMFT với EOM giải cho

bài toán tạp được so sánh với kết quả tương ứng từ phương pháp TMT-DMFT nhưng với

phương pháp bốn Boson cầm tù (SB4) giải cho bài toán tạp [99]. Lưu ý rằng trong cùng

khuôn khổ TMT-DMFT, phương pháp giải tạp SB4 cũng đã cho các kết quả phù hợp với

các kết quả thu được từ phương pháp NRG giải bài toán tạp [98] cũng như phương pháp

DMFT thống kê [95]. Kết quả tổng thể cho thấy có hai pha điện môi bao gồm điện môi

Mott và điện môi Anderson, bao quanh một pha kim loại tương quan. Pha kim loại tương

quan xuất hiện ở miền U và ∆ nhỏ, trong khi đó ở miền U lớn xuất hiện pha điện môi

Mott và ở miền mất trật tự lớn có pha điện môi Anderson. Hơn nữa, hình dáng của miền

kim loại tương quan là phù hợp và đường biên giữa hai loại điện môi xảy ra tại ∆ ≈ U

khi U ≥ 2. Đối với hệ không có tương tác, giá trị tới hạn của độ mất trật tự cho chuyển

pha Anderson tại ∆c(U = 0) = e/2 ≈ 1.36 như trong các công bố [26] và [27]. Tuy nhiên,
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giới hạn cho chuyển pha Mott mà chúng tôi thu được là Uc(∆ = 0) =
√
3/2. Kết quả này

nhỏ hơn đáng kể so với kết quả tính toán thu được từ TMT-DMFT với phương pháp

NRG và SB4 [98],[99], cũng như với phương pháp DMFT thống kê [95]. So sánh một cách

tổng thể, kết quả của chúng tôi phù hợp khá tốt với các kết quả tính số đã biết trong [95],

[98],[99]. Do đó, việc xác định định xứ Anderson bằng phương pháp TMT-DMFT với

phương trình chuyển động EOM được thỏa mãn ở mức định tính. Trạng thái cơ bản của

AH với phân bố Gauss được thể hiện trên hình (2.2). Không có sự khác nhau nhiều với

hai phân bố này như ta thấy trong hai hình (2.1) và (2.2). Đối với hai loại phân bố, miền

kim loại vẫn tồn tại ở miền giá trị nhỏ và trung bình của tương tác Coulomb và độ mất

trật tự. Hình dạng của miền kim loại cũng gần giống nhau. Tuy nhiên, các kết quả định

lượng là khác nhau. Chúng tôi thấy rằng tại một giá trị U nhỏ, giá trị tới hạn của độ mất

trật tự của phân bố Gauss là lớn hơn so với phân bố đều. Ví dụ, ∆c(U = 0) ≈ 1.66 là lớn

hơn so với phân bố đều ∆c(U = 0) ≈ 1.36, điều này phù hợp so với kết quả trong [103].

Hơn nữa, đối với phân bố Gauss chuyển pha kim loại - điện môi Mott xảy ra ở miền mất

trật tự nhỏ. Trong trường hợp này, tích phân ở phương trình (2.22) là phân kỳ khi ∆ ̸= 0,

do đó chuyển pha kim loại - điện môi Mott chỉ được xác định thông qua tính số. Từ hình

Hình 2.2: Giản đồ pha tại T = 0 cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa với phân bố
Gauss cho mất trật tự, thu được từ TMT-DMFT với EOM. Đường nét liền được tính từ
giá trị trung bình nhân từ phương trình tuyến tính hóa DMFT, điểm hình tròn là kết quả
từ tính số tự hợp DMFT.

(2.2) có thể thấy đường biên giữa điện môi Mott và điện môi Anderson đối với phân bố

Gauss là thấp hơn so với phân bố đều trên mặt phẳng (U,∆). Để làm rõ điều này, chúng
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tôi tính LDOS tại tâm của vùng năng lượng (ω = 0) như hàm của độ mất trật tự ∆ tại

U = 0.5 cho cả hai loại phân bố.

Hình 2.3: Giá trị trung bình cộng và trung bình nhân của mật độ trạng thái địa phương
tại tâm vùng ω = 0 tại U = 0.5 như hàm của ∆ đối với hàm phân bố đều và phân bố
Gauss. Đường nét liền (đứt) được xác định qua trung bình nhân (cộng). Các đường với
hình vuông (tròn) thu được cho hàm phân bố đều (Gauss).

Như trong hình (2.3) có thể thấy, ở miền U nhỏ (U <
√
3/2), trong khi giá trị trung

bình nhân của LDOS, ở miền kim loại, giảm dần khi độ mất trật tự tăng, và triệt tiêu

tại một giá trị tới hạn của độ mất trật tự thì giá trị trung bình cộng được tìm thấy có

giá trị bằng với trung bình nhân ở miền ∆ nhỏ, nhưng sau đó giảm chậm hơn và vẫn

còn hữu hạn tại điểm tới hạn của trung bình nhân. Ngoài ra, giá trị tới hạn của giá trị

trung bình nhân với phân bố Gauss lớn hơn so với giá trị tới hạn của trung bình nhân với

phân bố đều. Hành vi của ρtbn(0) cho cả hai hàm phân bố ở miền tương tác trung bình

(
√
3/2 < U < 2.3 đối với phân bố đều,

√
3/2 < U < 1.7 đối với phân bố Gauss) được thể

hiện trên hình (2.4 (a)) (U = 1.2): Khi ∆ tăng dần từ không đến giá trị tới hạn ρtbn tăng

đột ngột từ không, đạt giá trị cực đại, sau đó giảm gần về không lần tiếp theo. Cụ thể,

khi mất trật tự tăng, tại giá trị U = 1.2, hệ trải qua hai loại điện môi, đầu tiên là điện

môi Mott, và lần triệt tiêu tiếp theo tương ứng với điện môi Anderson.

Chúng tôi cũng vẽ giá trị trung bình cộng LDOS ρtbc như hàm của U tại giá trị ∆ = 0.6

cho hai loại phân bố ở hình (2.4 (b)). Hai đường này có cùng hành vi và chỉ có sự khác
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Hình 2.4: (a) Giá trị trung bình nhân của LDOS tại tâm vùng (ω = 0) khi U = 1.2 như
hàm của ∆ cho phân bố đều và phân bố Gauss. Đường với các điểm hình vuông (tròn)
thu được từ phân bố đều (Gauss). (b) Giá trị trung bình cộng của LDOS tại tâm vùng
(ω = 0) khi ∆ = 0.6 như hàm của U cho phân bố đều và phân bố Gauss. Đường nét đứt
với các điểm hình vuông (tròn) thu được từ phân bố đều (Gauss).

biệt một chút ở miền tương tác U nhỏ và lớn. Sự khác biệt định lượng giữa hai hàm phân

bố đều và Gauss có thể do sự khác biệt về hàm số mũ của phân bố Gauss.

Ngoài ra, chúng tôi so sánh kết quả thu được cho phân bố Gauss với phương pháp khác.

Trong tài liệu [27], giản đồ pha ở trạng thái cơ bản của mô hình Anderson - Hubbard

tại nhiệt độ không với cùng hàm DOS bán nguyệt được đưa ra. Phương pháp DMFT

được áp dụng, tuy nhiên năng lượng riêng không thu được bằng cách lấy trung bình nhân.

Thực tế, các tác giả tính đến đóng góp trung bình mất trật tự, hoàn toàn bỏ qua những

đóng góp tương quan giữa mất trật tự tương tác. Kết quả, giá trị tới hạn của mất trật tự

Anderson ∆(U) không phụ thuộc vào giá trị của U . Sự khác biệt mà chúng tôi chỉ ra là

chỉ có một sự chuyển từ pha điện môi này sang pha điện môi khác mà không thông qua

một miền kim loại trung gian tại vùng mất trật tự nhỏ như trong [27], lưu ý rằng phương

sai trong [27] là ∆2. Tiếp theo, giản đồ pha cho phân bố Gauss được đem so sánh với mô

hình AH có mất trật tự theo phân bố Gauss nhưng cho mạng vuông tại lấp đầy một nửa

sử dụng một gần đúng Hatree - Fock không hạn chế trong [26]. Kết quả định tính là phù

hợp tốt. Đặc biệt, ở cả hai giản đồ pha quá trình chuyển đối trực tiếp kim loại - điện môi

Mott được giới hạn ở miền nhỏ của mặt phẳng (U,∆), ở đó cả tương tác và độ mất trật

tự đều yếu. Như vậy, nhìn một cách tổng thể giản đồ pha thu được cho mô hình AH tại

lấp đầy một nửa chỉ ra rằng theo một cách định tính giản đồ pha không phụ thuộc vào

cách chọn hàm phân bố (đều hay Gauss) cho biến mất trật tự.
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2.2 Mô hình Anderson - Falicov - Kimball

(AFK)

Mô hình Falicov - Kimball (FK) là một trường hợp đơn giản của mô hình Hubbard (HM),

ở đó một spin sẽ bị đóng băng (tham số nhảy nút bằng không). Tương tự với HM, chuyển

pha kim loại - điện môi Mott theo tương tác Coulomb U cũng được tìm thấy trong FK

tại lấp đầy một nửa [104]. Mô hình FK thực sự thú vị vì nó có thể được giải chính xác

trong chiều vô hạn [105]. Bên cạnh đó, nó có nhiều khía cạnh vật lý quan trọng của hệ

tương quan, ví dụ như chuyển pha trật tự - mất trật tự trong hệ hợp kim nhị phân [106],

vận chuyển điện tích [107]. Mặt khác, xem xét các tính chất vận chuyển của các điện tử

tự do trên một mạng có năng lượng riêng ngẫu nhiên trên nút, Anderson đã kết luận rằng

với độ mất trật tự lớn hơn giá trị tới hạn, ban đầu điện tử sẽ cư trú ở bất kỳ một nút nào

đó, sau đó nó không thể lan truyền vô hạn, nhưng tiếp tục lan truyền ở một vùng giới

hạn xung quanh vị trí đó, nghĩa là nó bị định xứ hóa [2]. Một sự kết hợp giữa hai mô

hình FK và mô hình Anderson gọi là mô hình Anderson - Falikov - Kimball (AFK). Do

đó, so với FK, AFK bao gồm một thế năng địa phương, làm cản trở sự khuếch tán của

các điện tử tự do. Thế năng này là một đại lượng ngẫu nhiên, tuân theo một hàm phân

bố nào đó như phân bố đều, Gauss, phân bố nhị phân. Có thể nhận thấy rõ ràng rằng

giản đồ pha cho AFK thú vị và thu hút hơn so với giản đồ pha cho FK bởi vì xuất hiện

định xứ Anderson ngoài điện môi Mott. Hơn nữa, trong AFK người ta có thể khảo sát sự

tương hỗ giữa mất trật tự và tương quan.

Cũng tương tự như phần trên, mô hình AFK có thể được giải bằng TMT-DMFT. Trong

TMT-DMFT giản đồ pha cho AFK tại lấp đầy một nửa, ở đó thế địa phương được giả sử

là các biến độc lập, tuân theo hàm phân bố đều được khảo sát bởi nhóm Byczuk [20] và

Gusmao [108]. Hơn nữa, mới đây AFK còn được khảo sát với một thế Coulomb mất trật

tự, cụ thể tương tác Coulomb giữa điện tử tự do và điện tử bị đóng băng trên mỗi nút

được coi là biến ngẫu nhiên, đã được xem xét bởi Carvalho và các cộng sự [109]. Ở đây,

họ chỉ ra rằng độ mất trật tự Coulomb đóng vai trò đáng kể trong hành vi chuyển pha,

cụ thể là hệ sẽ hướng tới một pha điện môi khi độ mất trật tự Coulomb tăng.

Trong phần này, chúng tôi tập trung khảo sát giản đồ pha của mô hình AFK tại lấp đầy

một nửa với hàm phân bố Gauss cho tạp (khác so với hàm phân bố đều cho tạp ở [109])
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và hàm phân bố đều cho tương tác Coulomb thông qua TMT-DMFT. Kết quả cho thấy

miền kim loại và miền điện môi Mott bị thu hẹp khi độ mất trật tự Coulomb tăng lên. Sự

ảnh hưởng của các hàm phân bố khác nhau (đều, Gauss) cũng được xem xét.

2.2.1 Mô hình và phương pháp tính toán

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

H = −
∑
<i,j>

tijc
†
icj +

∑
i

εic
†
ici +

∑
i

Uif
†
i fic

†
ici − µ

∑
i

c†ici, (2.29)

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

i. tij là biên độ tham số nhảy nút giữa hai nút i và j, Ui là tương tác Coulomb giữa điện

tử linh động và điện tử định xứ tại cùng một nút i. Năng lượng tạp tại các nút i là εi. Có

hai biến ngẫu nhiên trong mạng, chúng tôi giả sử một phân bố Gauss cho năng lượng tạp

với P (εi) =
√

6
π∆2 exp (−6ε2i /∆) và một phân bố đều cho tương tác Coulomb trên nút

P̃ (Ui) = θ(δ/2− |Ui − U |)/δ, với θ là hàm bậc thang, ∆(δ) đặc trưng cho độ mất trật tự

Anderson (Coulomb), và U là giá trị trung bình của tương tác Coulomb. Ở đây, chúng

tôi khảo sát chỉ có tương tác đẩy, Ui ≥ 0, dẫn tới U ≥ δ/2. Số hạt trung bình cho điện

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

chúng độc lập với nhau.

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

(2.29) được diễn giải trong [110] và [8]:

(ω + µ− εi)Gij(ω)−
∑
l

tilGlj(ω) = δij + UΓil(ω), (2.30)

(ω + µ− εi − Ui)Γij(ω)−
∑
l

tilΓlj(ω) = δijpi, (2.31)

ở đây Gij(ω) =<< ci|c†j >>ω và Γij(ω) =<< fif
†
i ci|cj >>ω là các hàm Green cho đơn hạt

và hai hạt, δij là hàm delta Kronecker. Năng lượng riêng tại nút được định nghĩa như sau

Σi(ω) ≡ U
Γij

Gij(ω)
. (2.32)
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Hàm lai hóa η(ω) được xác định thông qua

∑
l

tilGlj(ω) ≡ η(ω)Gij(ω), (2.33)

∑
l

tilΓlj(ω) ≡ η(ω)Γij(ω). (2.34)

Thay hai phương trình (2.33) và (2.34) vào hai phương trình (2.30) và (2.31) ta thu được

hàm Green địa phương Gii(ω) và năng lượng riêng Σi(ω) lần lượt như sau (ở đây chúng

tôi giả sử mạng đồng nhất, tức là pi = p với p ∈ [0, 1])

Gii(ω) =
1

ω + µ− εi − η(ω)− Σi(ω)
≡ G(ω, εi), (2.35)

Σi(ω) = pUi +
p(1− p)U2

ω + µ− εi − (1− p)Ui − η(ω)
. (2.36)

Hàm mật độ trạng thái địa phương LDOS được cho bởi

ρi(ω) = − 1

π
Im[Gii(ω)]. (2.37)

Cuối cùng, các hàm trung bình của LDOS được tính như sau

ρtbc(ω) =

∫
dUi

∫
dεiP (εi)P̃ (Ui)ρ(ω, εi, Ui), (2.38)

ρtbn(ω) = exp

[∫
dUi

∫
dεiP (εi)P̃ (Ui) ln ρ(ω, εi, Ui)

]
. (2.39)

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

sau

Gα,typ(ω) =

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ , (2.40)

với α tương ứng với trung bình nhân "tbn" và trung bình cộng "tbc".

Trong phần này cũng như toàn bộ luận án, chúng tôi khảo sát mạng Bethe với số kết

nối vô hạn, ρ0(ε) = 4
√

1− 4(ε/W )2, tương ứng với điều kiện tự hợp cho hàm lai hóa

η(ω) = W 2G(ω)/16. Ngoài ra, chúng tôi xét ở giới hạn tại lấp đầy một nửa, cụ thể,

⟨ni⟩ = ⟨n⟩ = 1/2 và p = 1/2, µ = U/2.

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

(i) ρtbn(0) > 0 xác định pha kim loại, (ii) ρtbc(0) = 0 tương ứng pha Mott. (iii) ρtbc(0) > 0
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and ρtbn(0) = 0 tương ứng với pha định xứ Anderson (không có khe). Ngoài ra, hàm Green

tại mức Fermi là hàm thuần ảo, G(0) = −iπρα(0), tương tự như phần trên cho mô hình

AH (2.11). Các phương trình tuyến tính hóa DMFT cũng được xây dựng tương tự như

phần 2.1. Tiệm cận miền kim loại gần với chuyển pha, giá trị của ρα(0) là nhỏ. Trước

tiên, thay p = 1
2
, µ = U

2
, ω = 0 và η(ω) = ic, c là số thực nhỏ vào phương trình (2.36) và

(2.35) thu được hàm Green G(0, εi, Ui) như sau

G(0, εi, U) =
1

U
2
− εi − ic− U

2
+ U2

4(εi+ic)

= − 1

εi + ic− U2

4(εi+ic)

(Tách thành phần thực và phần ảo)

= − 4(εi + ic)

4(εi + ic)(εi + ic)− U2

= − εi + ic

(ε2i + i2εic− c2)− U2/4

(Bỏ qua số hạng bậc cao của c)

= −(εi + ic)(ε2i − U2/4− 2iεic)

(U2/4− ε2i )
2

=
εi(ε

2
i − U2/4) + ic(ε2i + U2/4)

(U2/4− ε2i )
2 .

Suy ra

ℑG(0, εi, Ui) =
ε2i + U2

i /4

(U2
i /4− ε2i )

2 . (2.41)

Do điều kiện tự hợp của phương pháp DMFT, ta cũng có phương trình đệ quy tương tự

phương trình (2.12) như sau

ρ(n+1)
α (0, εi, Ui) =

W 2

16
ρ(n)α (0)Z(εi), (2.42)

với

Z(εi, Ui) =
ε2i + U2

i /4

[ε2i − U2
i /4]

2
. (2.43)

Tại biên vùng kim loại - điện môi ta có gần đúng ρ
(n+1)
α (0) = ρ

(n)
α (0), α = "tbc" hoặc

"tbn". Thay vào phương trình (2.38) và (2.39) thu được mối quan hệ ∆(U) tương ứng cho
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trung bình cộng và trung bình nhân lần lượt

ρ
(n+1)
tbc (0) =

W 2

16
ρ
(n)
tbc (0)

δ/2+U∫
−δ/2+U

dUi

∫
dεiP (εi)

ε2i + (Ui/2)
2

[ε2i − (Ui/2)2]2
, (2.44)

ρ
(n+1)
tbn (0) =

W 2

16
ρ
(n)
tbn(0) exp

 δ/2+U∫
−δ/2+U

dUi

∫
dεiP (εi) ln

ε2i + (Ui/2)
2

[ε2i − (Ui/2)2]2

 . (2.45)

Khi đó hai phương trình (2.44) và (2.45) viết lại như sau

1 =
W 2

16

1

δ

δ/2+U∫
−δ/2+U

dUi

∫
dεiP (εi)

ε2i + (Ui/2)
2

[ε2i − (Ui/2)2]2
, (2.46)

1 =
W 2

16
exp

1
δ

δ/2+U∫
−δ/2+U

dUi

∫
dεiP (εi) ln

ε2i + (Ui/2)
2

[ε2i − (Ui/2)2]2

 . (2.47)

Áp dụng

∫
dx

x2 + a2

(x2 − a2)2
= − x

x2 − a2

∣∣∣∣, biến đổi phương trình (2.46).

1 =
W 2

16

∫
dεiP (εi)

1

δ

U+δ/2∫
U−δ/2

dUi
ε2i + U2

i /4

(ε2i − U2
i /4)

2

(Đặt x =
Ui

2
)

=
W 2

16

∫
dεiP (εi)

∣∣∣∣2δ
(
− x

x2 − ε2

)∣∣∣∣∣∣∣∣U/2+δ/4

U/2−ε/4

=
W 2

16

∫
dεiP (εi)

2

δ

[
U/2− δ/4

(U/2− δ/4)2 − ε2i
− U/2 + δ/4

(U/2 + δ/4)2 − ε2i

]
.

Với P (εi) là hàm phân bố Gauss thì phương trình tuyến tính hóa DMFT theo trung bình

cộng viết lại như sau

1 =
W 2

4

∞∫
0

dεi

√
6

π∆

1

δ

[
U/2− δ/4

(U/2− δ/4)2 − ε2i
− U/2 + δ/4

(U/2 + δ/4)2 − ε2i

]
e−

6ε2i
∆2

=

√
6

π

1

4∆δ

∞∫
0

dεi

[
U/2− δ/4

(U/2− δ/4)2 − ε2i
− U/2 + δ/4

(U/2 + δ/4)2 − ε2i

]
e−

6ε2i
∆2 . (2.48)
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Tương tự, ta sẽ biến đổi phương trình (2.47).

1 =
W 2

16
exp

∫ dεiP (εi)
1

δ

U+δ/2∫
U−δ/2

dUi ln
ε2i + U2

i /4

(ε2i − U2
i /4)

2

 .
Áp dụng tương tự như phương trình (2.25) ta nhận được phương trình tuyến tính hóa

DMFT cho giá trị trung bình nhân

1 =
W 2

16
exp

 4

∆δ

√
6

π

∞∫
0

dεif(δ, U, εi)e
− 6ε2i

∆2

 , (2.49)

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

(
arctan

t

3
+ ln

∣∣∣∣t− ε

t+ ε

∣∣∣∣)∣∣∣∣t2
t1

, với t1 =

U

2
− δ

4
, t2 =

U

2
+
δ

4
.

Với mỗi trị của δ các phương trình từ (2.48) và (2.49) sẽ xác định được giản đồ pha ∆−U .

2.2.2 Kết quả và thảo luận

Tương tự như phần 2.1, độ rộng của vùng W được đặt làm đơn vị năng lượng. Đầu tiên

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

giản đồ pha U −∆ cho mô hình AFK tại lấp đầy một nửa với phân bố Gauss cho tạp

được thể hiện trên hiện trên hình (2.5) (đường nét đứt màu xám) cũng như trong hình

(2.6) (góc trên bên trái). Như trong trường hợp phân bố đều cho tạp trong [3], chúng

tôi tìm thấy rằng pha kim loại xuất hiện ở miền giá trị nhỏ của U và ∆, điện môi Mott

xác định ở miền U lớn và điện môi Anderson ở miền ∆ lớn. Điều này được thể hiện một

cách rõ ràng trên hình (2.5) khi có mất trật tự (đường màu đỏ) và không có mất trật tự

Coulomb (đường nét đứt màu xám). Trong trường hợp không có mất trật tự Coulomb

(δ = 0), có thể chia làm ba miền tương tác khác nhau liên quan đến đường biên giữa kim

loại và điện môi: (1) miền tương tác nhỏ (0 < U < 0.505), (2) miền tương tác trung bình

(0.505 < U < 1.0) và (3) miền tương tác mạnh (U ≥ 1.0). Khi δ ̸= 0, những miền này vẫn

tồn tại nhưng với các giá trị tới hạn khác, cụ thể miền trung gian bị co lại khi δ tăng. Ở

đây, chúng tôi chỉ khảo sát với tương tác đẩy, Ui ≥ 0, dẫn tới U ≥ δ/2, tức là chúng tôi

chỉ xem xét đường bên tay phải của đường chấm thẳng đứng U = δ/2 trong hình (2.5).

Do vậy, kết quả chính được chỉ ra trong hình (2.5) là sự thu hẹp của miền kim loại và
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Hình 2.5: Giản đồ pha cho mô hình AFK với phân bố Gauss cho tạp tại các giá trị khác
nhau của mất trật tự Coulomb. Đường nét liền màu đỏ (nét đứt màu xanh) xác định từ
trung bình nhân (trung bình cộng) so sánh với trường hợp δ = 0 (đường nét đứt màu
xám). Đường chấm chấm thẳng đứng U = δ/2 chia miền của U thành hai miền gồm miền
U < δ/2 (miền bên tay trái, không xét) và miền U ≥ δ/2. W là đơn vị năng lượng.

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

quả trong hình (2.5) trực tiếp từ các phương trình (2.48) - (2.49), các kết quả này là

trùng khớp với các kết quả tính số thu được từ các phương trình tự hợp DMFT. Trong

hình (2.6) chúng tôi so sánh kết quả của chúng tôi và kết quả thu được trong [109], tại đó

AFK được khảo sát với phân bố đều cho tạp P (εi) = θ(∆/2− |εi|)/∆ và phân bố đều

cho tương tác Coulomb P̃ (Ui) = θ(δ/2− |Ui + U |). Để có thể so sánh giữa phân bố đều

và phân bố Gauss, chúng tôi chọn phương sai của chúng là như nhau. Không có nhiều

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

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

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

khác nhau ở mức định lượng. Chúng tôi thấy rằng tại miền U nhỏ, các giá trị tới hạn

cho độ mất trật tự của phân bố Gauss lớn hơn so với phân bố đều. Ví dụ, trong miền

không có tương tác giá trị tới hạn (∆c(U = 0) ≈ 1.63) cho phân bố Gauss lớn hơn so với

(∆c(U = 0) ≈ 1.36) cho phân bố đều. Hơn nữa, đối với phân bố Gauss miền tương tác

trung bình (0.50<U<1.0) là hẹp hơn so với phân bố đều (0.50 < U < 1.36). Ngoài ra,

đường biên giữa điện môi Mott và điện môi Anderson cho hệ này với phân bố Gauss ở vị
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Hình 2.6: Giản đồ pha cho AFK với phân bố Gauss cho tạp và phân bố đều cho tương
tác Coulomb (kết quả của chúng tôi, đường màu đỏ nối các hình vuông) so sánh với kết
quả thu được của AFK với phân bố đều cho cả tạp và tương tác Coulomb ở Ref.[109]
(đường màu xanh nối các hình tròn).

trí thấp hơn trên mặt phẳng (U,∆) so với phân bố đều. Kết quả này tương tự như đối với

mô hình Anderson - Hubbard trên phần 2.1. Cũng như đã nhận xét trong phần trên, các

mất trật tự cao hơn liên quan đến bản chất của hàm e mũ trong phân bố Gauss có thể là

nguyên nhân dẫn tới sự khác nhau về định lượng. Khi δ ̸= 0, bức tranh tương tự vẫn tồn

tại, với miền trung gian co lại khi δ tăng và khi δ > 1.2 ranh giới giữa điện môi Mott và

điện môi Anderson cho hệ hầu như không phụ thuộc vào loại phân bố mà ta chọn.

2.3 Kết luận

Như vậy, trong phần nghiên cứu này, chúng tôi đã khảo sát sự ảnh hưởng của phân bố

Gauss của biến mất trật tự lên giản đồ pha trạng thái cơ bản cho hai mô hình AH và

AFK tại lấp đầy một nửa bằng phương pháp TMT-DMFT sử dụng phương pháp EOM

cho tạp.

Đối với mô hình AH, kết quả của chúng tôi cho phân bố đều phù hợp với các kết quả thu

được từ các phương pháp DMFT thống kê và TMT-DMFT với NRG và SB4. Giản đồ

pha cho phân bố Gauss phù hợp khá tốt với kết quả thu được bằng phương pháp Hatree-

Fock không hạn chế ở [26] và khắc phục thiếu sót chính trong [27]. Một cách tổng thể
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giản đồ pha thu được cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa chỉ ra rằng một cách định

tính giản đồ pha không phụ thuộc vào cách chọn hàm phân bố của biến mất trật tự. Tuy

nhiên, đây là kết quả thu được từ phương pháp TMT-DMFT với phương pháp phương

trình chuyển động cho bài toán tạp.

Đối với mô hình AFK với phân bố Gauss cho tạp và phân bố đều cho tương tác Coulomb,

khi cố định mất trật tự Coulomb, các phương trình xác định các giá trị tới hạn giữa biên

của kim loại tương quan và điện môi Mott, điện môi Anderson được dẫn ra. Chúng tôi

chỉ ra rằng miền kim loại và điện môi Mott thu hẹp khi độ lớn mất trật tự của tương tác

Coulomb tăng. Thêm nữa, giá trị tới hạn liên quan đến chuyển pha MIT thay đổi khi

cường độ tương quan thay đổi. Chúng tôi cũng chỉ ra rằng trong TMT-DMFT giản đồ

pha của AFK với phân bố đều và phân bố Gauss cho tạp là giống nhau về định tính.
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Chương 3

MÔ HÌNH AH BẤT ĐỐI XỨNG VÀ

MÔ HÌNH AH CÓ TƯƠNG TÁC

PHỤ THUỘC VÀO NÚT

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

hợp: (1) Mô hình AH với mất cân bằng khối lượng; (2) Mô hình AH có tương tác phụ

thuộc vào nút, cụ thể, thế tương tác là biến ngẫu nhiên hoặc thế tương tác xen kẽ trên

mạng. Nội dung của chương này đã được chúng tôi công bố trong Ref.[111] năm 2021 và

Ref.[112] năm 2022.

3.1 Mô hình AH bất đối xứng (mất cân bằng

khối lượng)

Ở phần đầu chương này, chúng tôi khảo sát sự ảnh hưởng của mất cân bằng khối lượng

lên giản đồ pha cho mô hình Anderson - Hubbard tại lấp đầy một nửa bằng phương pháp

TMT-DMFT sử dụng phương pháp EOM cho bài toán tạp. Giản đồ pha cho trạng thái

cơ bản không từ tính cho hệ với mất cân bằng khối lượng được xây dựng bằng tính số.

Ngày nay, sự phát triển thí nghiệm vật lý với các nguyên tử cực lạnh trở thành một công

cụ nhiều hứa hẹn để khảo sát hệ có tương tác và mất trật tự trong lĩnh vực vật lý hệ cô

đặc. So với các hệ cô đặc, khí nguyên tử cực lạnh đưa ra rất nhiều lợi thế như mức độ
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kiểm soát và khả năng điều chỉnh. Cụ thể, tương tác giữa các nguyên tử có thể được kiểm

soát bằng cộng hưởng Feshbach [113]-[114], và lực lưỡng cực có thể sử dụng tạo ra thế

quang học mất trật tự, kết quả là mô hình AH được tạo ra [115]. Ngoài ra, đối xứng spin

SU(2) có thể bị phá vỡ bởi sự kết cặp với từ trường ngoài [116] hoặc bằng việc sử dụng

hai loại nguyên tử với khối lượng khác nhau [36]-[37]. Điều này dẫn tới sự khác nhau về

tham số nhảy nút t↑ và t↓ trong mô hình AH và cho phép chúng ra tạo ra một mô hình

AH mất cân bằng khối lượng được định nghĩa như sau

H = −
∑

<i,j>,σ

tσ(a
†
iσajσ + h.c.) +

∑
iσ

(εi − µσ)niσ + U
∑
i

ni↑ni↓, (3.1)

với tσ và µσ là tham số tham số nhảy nút giữa hai nút lân cận gần nhất và thế hóa học

cho điện tử có spin σ. Năng lượng tại mỗi nút εi là biến ngẫu nhiên, mô tả mất trật tự

địa phương của các điện tử linh động. Trong phạm vi nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng

εi tuân theo hàm phân bố đều P (εi) = θ(∆/2− |εi|)/∆, ∆ đặc trưng cho độ mất trật tự.

Sự mất cân bằng khối lượng được xác định thông qua r = t↓/t↑ với hai giới hạn r = 0

tương ứng với mô hình AFK và r = 1 tương ứng với AH. Chú ý rằng sự mất cân bằng

khối lượng ảnh hưởng mạnh mẽ tới chuyển pha kim loại - điện môi Mott (MIT) trong mô

hình HM, ví dụ, cả hai thành phần spin định xứ đồng thời tại cùng một giá trị tới hạn

của tương tác Coulomb, các giá trị tới hạn này giảm đơn điệu khi sự mất cân bằng khối

lượng tăng [117] - [120]. So với giản đồ pha của HM, giản đồ pha của AH sẽ phong phú

và hấp dẫn hơn bởi vì sẽ xuất hiện pha điện môi Anderson bên cạnh điện môi Mott. Do

đó, sẽ rất thú vị khi khảo sát sự ảnh hưởng của mất cân bằng khối lượng lên giản đồ pha

của AH. Tuy nhiên, AH sẽ khó giải quyết hơn so với HM, và do đó người ta phải thực

hiện một số gần đúng.

Gần đúng trường trung bình động kết hợp với lý thuyết môi trường điển hình như chúng

tôi đề cập ở Chương 1 và Chương 2 của luận án đã được áp dụng và thành công trong

việc khảo sát giản đồ pha cho AH [99], [96], [6], AFK [3]. Trong phần nghiên cứu này,

chúng tôi sử dụng gần đúng TMT-DMFT để tìm giản đồ pha cho mô hình AH có mất

cân bằng khối lượng. Lưu ý rằng giản đồ pha không từ tính của AFK và AH lấp đầy một

nửa có sự tương đồng: Có hai pha điện môi (điện môi Mott và Anderson) bao quanh một

pha kim loại tương quan. Tuy nhiên, miền kim loại trong AFK nhỏ hơn so với trong HM

[3], [98]. Mới đây, phương pháp này đã được nhóm của Byczuk [122], [123] khảo sát giản
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đồ pha điện tử và từ tính của AH tại lấp đầy một nửa với mất trật tự chéo phụ thuộc

spin. Bên cạnh pha điện môi Mott, định xứ Anderson, pha kim loại tương quan, họ tìm

thấy một trạng thái mới, ở đó điện tử có spin hướng lên định xứ trong khi đó điện tử với

spin hướng xuống vẫn còn linh động và gọi nó là pha định xứ chọn lọc spin. Điều này là

có thể vì đối xứng điện tử - lỗ trống và đối xứng spin SU(2) bị phá vỡ thông qua thành

phần chéo mất trật tự dẫn tới các điện tử với spin hướng lên di chuyển trên một mạng có

một thế ngẫu nhiên trong khi các điện tử có spin hướng xuống lan truyền trên một mạng

đồng nhất [122]-[123]. Tuy nhiên, sự tồn tại của pha định xứ chọn lọc spin khi đối xứng

SU(2) bị phá vỡ ngoài nguyên nhân do mất trật tự chéo phụ thuộc spin trong khi đối

xứng điện tử - lỗ trống vẫn được bảo toàn còn nhiều điều chưa được làm rõ.

Trong luận án này, DMFT cùng phương trình chuyển động (EOM) như một phương pháp

giải cho mô hình đơn tạp với trung bình nhân trên tất cả các cấu hình của tạp được sử

dụng để nghiên cứu giản đồ pha trạng thái cơ bản cho AH tại lấp đầy một nửa với mất

cân bằng khối lượng. Trong DMFT, bài toán hệ nhiều hạt được ánh xạ lên một mô hình

đơn tạp. Trong khi các bài toán mạng không có lời giải tổng quát và khó giải quyết thì

mô hình đơn tạp thường được giải quyết thông qua một số phương pháp gần đúng như

phương pháp Monte Carlo lượng tử (QMC), phương pháp nhóm số tái chuẩn hóa (NRG),

lý thuyết lặp nhiễu loạn (IPT), phương pháp chéo hóa chính xác (ED), và phương pháp

phương trình chuyển động (EOM). Tuy nhiên, mỗi phương pháp có một lợi thế và hạn

chế của nó. Ví dụ, hạn chế lớn nhất của QMC (đối với các hạt fermion) là vấn đề dấu

tại nhiệt độ thấp khi nó phụ thuộc vào cơ sở được sử dụng để viết lại hàm phân hoạch.

Thêm nữa, QMC phải làm việc với thời gian ảo mà sau đó sẽ cần mở rộng giải tích cho

hàm phổ. Điều này cũng xảy ra với ED. Phương pháp NRG có thể mô tả tốt đỉnh tần số

thấp của chuẩn hạt liên quan đến các kích thích ở năng lượng thấp nhưng nó có độ chính

xác kém hơn trong các vùng Hubbard. Mặc dù QMC, ED, NRG có thể giải chính xác

bài toán tạp bằng tính số, nhưng chúng cần bộ xử lý tính toán rất lớn, với các ứng dụng

của chúng bị giới hạn mạnh mẽ bởi các tài nguyên máy tính có sẵn. Mặt khác, IPT và

EOM đáng tin cậy khi tài nguyên máy tính bị hạn chế. Trong IPT, người ta phải đưa

vào một tiếp cận để nội suy giới hạn kết cặp yếu và mạnh. Ngoài ra, IPT không tốt ở

trường hợp lấp đầy khác một nửa khi cường độ tương tác Coulomb lớn hơn nhiều so với

độ rộng vùng nên không phải lúc nào cũng phù hợp. EOM bị giới hạn bởi các sơ đồ ngắt

chuỗi của chúng, tuy nhiên EOM thể hiện giá trị của nó khi làm việc trực tiếp trên tần
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số thực và ở nhiệt độ rất thấp. Nó có thể là ứng viên tốt để giải các bài toán tạp một

cách nhanh chóng và đáng tin cậy bằng việc chọn sơ đồ ngắt chuỗi phù hợp [124]. Cũng

như đã lưu ý trong Ref.[6], trong trường hợp cân bằng khối lượng, giản đồ pha thu được

bằng TMT-DMFT là phù hợp với các kết quả thu được từ gần đúng DMFT thống kê và

TMT-DMFT sử dụng NRG và SB4. Chúng tôi tìm thấy rằng khi tăng độ mất cân bằng

khối lượng cả hai miền điện môi Anderson và Mott đều được mở rộng. Ngoài ra, đối với

tham số mất cân bằng 0 < r < 1 xuất hiện một đường của pha định xứ chọn lọc spin, với

các hạt spin hướng xuống định xứ, trong khi các hạt có spin hướng lên vẫn linh động.

3.1.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình AH được giải bằng DMFT [96], [8]. Mô hình Anderson - Hubbard

một tạp với năng lượng phụ thuộc nút εi có dạng

Htap =
∑
σ

(εi − µσ)niσ + Uni↑ni↓

+
∑
kσ

εkσc
†
kσckσ +

∑
kσ

(
Vkσc

†
kσaiσ + V ∗

kσa
†
iσckσ

)
, (3.2)

với c†kσ (ckσ) là các toán tử sinh, hủy điện tử trong bể điện tử có spin σ. Yếu tố ma trận

của hàm lai hóa Vkσ và tham số εkσ có mối quan hệ như sau

η(ω) =
∑
k

|Vkσ|2

ω − εkσ
. (3.3)

Tương tự như định nghĩa trong Chương 2, ρσ(ω, εi) = −ℑGσ(ω, εi)/εi và các giá trị trung

bình cộng và trung bình nhân theo biến εi thu được lần lượt ρtbn = exp [⟨ln ρ(ω, εi)⟩] và

ρtbc = ⟨ρ(ω, εi)⟩, với ⟨O(εi)⟩ =
∫
dεiP (εi)O(εi). Hàm Green phụ thuộc spin thu lại được

từ biến đổi Hilbert

Gασ(ω) =

∫
dω′ρασ(ω

′)

ω − ω′ , (3.4)

với α kí hiệu cho "tbc" hoặc "tbn". Hàm mật độ trạng thái không tương tác có dạng bán

nguyệt ρ0σ(ε) =
1

2πtσ

√
4t2σ − ε2, khi đó hàm lai hóa được xác định thông qua mối quan hệ

ησ(ω) = t2σGσ(ω). (3.5)
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Sau đó chúng tôi sử dụng phương pháp phương trình chuyển động cho mô hình Anderson

một tạp (3.2), xét tại lấp đầy một nửa, < ni↑ >=< ni↓ >=< ni/2 > và µ↑ = µ↓ = U/2,

thu được phương trình tương tự như phương trình (2.8)

Gσ(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + U/2− ησ(ω) + Uησ̄(ω)[ω − εi − U/2− ησ(ω)− 2ησ̄(ω)]−1
(3.6)

+
< ni > /2

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

Phương trình (3.6) có thể thu lại được kết quả cho AFK trong [3] khi r = 0 và trường hợp

AH cân bằng khối lượng r = 1 (t↑ = t↓) trong [6]. Ở giới hạn không mất trật tự εi = 0,

phương trình 3.6 quy về phương trình HM cân bằng khối lượng trong [119] và [125].

Lưu ý rằng đối với trường hợp cân bằng khối lượng do tính đối xứng điện tử - lỗ trống

ρασ(ω) = ρασ(−ω), thay vào phương trình (3.4) thu được phần thực là bằng 0, tức là hàm

Green hoàn toàn ảo Gασ(0) = −iπρασ(0). Do đó ta dễ ràng thu được giá trị trung bình

của LDOS. Cũng giống như phần 2.1, chúng tôi đơn giản bài toán bằng cách sử dụng giới

hạn nguyên tử cho số hạt trung bình < ni > như phương trình (2.8).

Tiếp theo, chúng tôi cũng sẽ xác định các phương trình tuyến tính hóa DMFT giữa biên

của điện môi và kim loại tương tự như Chương 2 (xem chi tiết tại phụ lục D). Đó là hệ

hai phương trình tuyến tính cho ρ↑α và ρ↓α, α kí hiệu tbc(tbn) ứng với giá trị trung bình

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


[
t2↑I1(U,∆)− 1

]
ρ↑tbc(0) + UI2(U,∆)t2↓ρ↓tbc(0) = 0

UI2(U,∆)t2↑ρ↑tbc(0) +
[
t2↓I1(U,∆)− 1

]
ρ↓tbc(0) = 0,

(3.7)

với

I1(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

dε
ε2 + U2/4 + (1− ni)Uε

[ε2 − U2/4]2
, (3.8)

I2(U,∆) =
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

dε
U/2 + (1− ni)ε

[ε2 − U2/4]2
. (3.9)

Hệ phương trình tuyến tính (3.7) có nghiệm không tầm thường khi thỏa mãn phương
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trình ∣∣∣∣∣∣t
2
↑I1(U,∆)− 1 UI2(U,∆)t2↓

UI2(U,∆)t2↑ t2↓I1(U,∆)− 1

∣∣∣∣∣∣ = 0 (3.10)

Chọn t↑ = 1 là đơn vị năng lượng tức t↓ = r, khi đó phương trình (3.10) trở thành

[I1(U,∆)− 1][r2I1(U∆− 1)]−
[
UI2(U,∆)r2

]2
= 0 (3.11)

Chú ý rằng trong hai giới hạn r = 0 và r = 1 phương trình (3.11) lần lượt trở thành

phương trình (15) trong Ref.[3] và phương trình (13) trong Ref.[6].

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

ρ↑tbn(0)

= exp

[
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

ln

(
t2↑ [ε

2 + U2/4 + (1− ni)Uε] ρ↑tbn(0)

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

[ε2 − U2/4]2

)
dε

]
(3.12)

ρ↓tbn(0)

= exp

[
1

∆

∫ ∆/2

−∆/2

ln

(
Ut2↓ [U/2 + (1− ni)ε] ρ↑tbn(0)

[ε2 − U2/4]2
+
t2↑ [ε

2 + U2/4 + (1− ni)Uε] ρ↓tbn(0)

[ε2 − U2/4]2

)
dε

]
.

(3.13)

Tương tự, ở giới hạn r = 0 và r = 1 phương trình (3.12) và (3.13) rút gọn được về phương

trình (14) trong Ref.[3] và phương trình (11) trong [6]. Tuy nhiên, ở giới hạn 0 < r < 1,

chúng ta chưa có phương trình xác định đường biên ∆ = ∆(U) cho chuyển pha Anderson

như phương trình (3.11) cho chuyển pha Mott. Mặt khác, từ các phương trình tuyến tính

hóa (3.7) cho ρ↑tbc(0) và ρ↓tbc(0) cũng như hai phương trình (3.12) và (3.13) cho ρ↑tbn(0)

và ρ↓tbn(0) mà cả ρσtbc(0) đồng thời triệt tiêu tại cùng một điểm tới hạn của cả tương tác

và mất trật tự, điều này cũng xảy ra với ρσtbn(0). Những giá trị tới hạn cho ρσtbc(0) và

ρσtbn(0) sẽ được trình bày chi tiết ở phần tiếp theo. Ngoài ra, ở trường hợp không tương

tác U = 0 mỗi thành phần spin định xứ bởi một giá trị mất trật tự tới hạn khác nhau.
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Hình 3.1: Giá trị trung bình nhân và trung bình cộng của LDOS cho hai thành phần
spin tại tâm vùng (ω = 0) với r = 0.5, ∆ = 1 (phía trên) và ∆ = 4.0 (phía dưới) như hàm
của U . Đường nét liền (chấm) xác định cho giá trị trung bình nhân (cộng) cho thành
phần spin hướng lên. Đường nét đứt (nét đứt với chấm) xác định giá trị trung bình nhân
(cộng) cho thành phần spin hướng xuống.

3.1.2 Kết quả và thảo luận

Trong phần này, chúng tôi thảo luận các kết quả tính số sử dụng t↑ là đơn vị năng lượng.

Trong TMT, sự triệt tiêu của giá trị trung bình cộng tại mức Fermi ρσtbc(0) chỉ ra một pha

điện môi Mott trong khi đó ρσtbn(0) sự triệt tiêu tại điểm tới hạn cho định xứ Anderson

cho loại spin σ. Hình (3.1) cho giá trị trung bình cộng và trung bình nhân của LDOS tại

tâm vùng (ω = 0) với r = 0.5, ∆ = 1.0 (phía trên) và ∆ = 4.0 (phía dưới) như là hàm

của U . Chúng ta có thể thấy rằng cả hai ρσtbc(0) và ρσtbn(0) đồng thời cùng triệt tiêu tại

một điểm tới hạn của U như tiên đoán từ các phương trình tuyến tính hóa DMFT. Như

chúng ta đã biết ở mô hình HM trong trường hợp mất cân bằng khối lượng, cả hai thành

phần spin có hàm mật độ trạng thái địa phương tại mức Fermi đồng thời triệt tiêu tại

cùng một giá trị tương tác tới hạn [117]-[120]. Ở đây, chúng tôi chỉ ra rằng khi có sự hiện

diện của mất trật tự, tính chất này vẫn tồn tại trong hệ này. Hơn nữa, tại miền mất trật

tự nhỏ của ∆ (∆ = 1.0), U tăng làm cho giá trị trung bình của LDOS tại tâm vùng cho

hai thành phần spin giảm, và cả hai giá trị trung bình cộng và nhân đều đưa ra gần như

cùng một giá trị tới hạn của tương tác. Điều đó có nghĩa rằng, ở miền ∆ nhỏ một chuyển

pha trực tiếp kim loại - điện môi Mott được tìm thấy. Mặt khác, tại miền mất trật tự lớn
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(∆ = 4.0) hành vi của LDOS trung bình phức tạp hơn, ρσtbn(0) tiến tới không tại giá trị

tương tác nhỏ hơn so với ρσtbc(0), điều đó có nghĩa là chuyển pha trực tiếp kim loại - điện

môi Anderson được tìm thấy. Thêm nữa, ở giản đồ phía dưới khi U = 0 ta thấy rằng giá

trị trung bình nhân của LDOS(0) đối với điện tử spin hướng xuống bằng không, trong

khi đối với spin hướng lên là hữu hạn, do đó với U = 0,∆ = 4.0 hệ ở trạng thái định xứ

một phần. Điều này sẽ được thảo luận chi tiết hơn ở đoạn sau.

Hình 3.2: Giá trị trung bình nhân của LDOS tại tâm vùng (ω = 0) với r = 0.1, 0.5, 1.0
cho U = 2.0 (phía trên) và U = 4.0 (phía dưới) như hàm của ∆. Các đường nét liền (đứt)
được tính cho r = 0.1 cho thành phần spin hướng lên (xuống). Các đường chấm (đứt
chấm) tính cho r = 0.5 cho thành phần spin hướng lên (xuống). Đường đứt chấm chấm
cho trường hợp cân bằng r = 1.0.

Trong hình (3.2), chúng tôi tính trung bình nhân của LDOS tại tâm vùng (ω = 0) với

r = 0.1, 0.5, 1.0 cho U = 2.0 (phía trên) và cho U = 4.0 (phía dưới) như hàm của ∆. Ở

phía trên, chúng có hành vi tương tự nhau khi tăng độ mất trật tự: tăng dần tới giá trị

cực đại, sau đó giảm tới không tại một giá trị tới hạn ∆c. Tiếp theo, khi cố định tham số

mất cân bằng ρσtbn(0) cho cả hai loại thành phần spin đồng thời triệt tiêu tại cùng một

giá trị ∆c, tuy nhiên giá trị tới hạn này tăng khi r tăng. Điều này có nghĩa là khi cố định

r và U nhỏ chuyển pha Anderson MIT xảy ra một lần duy nhất khi độ mất trật tự đạt

giá trị tới hạn. Hành vi của ρσtbn(0) ở nửa dưới của đồ thị khác với nửa trên ở chỗ khi độ

mất trật tự tăng hệ trải qua hai lần chuyển pha Anderson MIT như sau: tại giá trị ∆c1

hệ trải qua từ định xứ Anderson sang pha kim loại, tức là mất trật tự ổn định pha kim

loại, tại giá trị ∆c2 lớn hơn hệ chuyển từ kim loại sang pha Anderson tiếp theo. Chúng ta
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có thể thấy rằng với việc tăng sự mất cân bằng (r giảm) thì ∆c1 tăng trong khi đó ∆c2

giảm, tức là vùng Anderson được mở rộng.

Hình 3.3: Giản đồ pha trạng thái cơ bản không từ tính cho mô hình AH tại lấp đầy một
nửa với mất cân bằng khối lượng cho r = 0.1, 0.5 so sánh với kết quả thu được ở trường
hợp cân bằng khối lượng r = 1.0. Đường nét liền với hình vuông (tròn) được xác định từ
giá trị trung bình nhân (cộng) cho r = 0.1. Đường nét đứt với hình vuông (nét đứt với
hình tròn) được xác định từ giá trị trung bình nhân (cộng) cho r = 0.5. Các đường chấm
chấm với hình vuông (tròn) xác định từ giá trị trung bình nhân (cộng) cho trường hợp
cân bằng r = 1.0. Pha định xứ chọn lọc spin (SSL) là đường tại U = 0,∆r↓ < ∆ < ∆c↑.

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

mô hình AH có mất cân bằng khối lượng tại lấp đầy một nửa (3.3) cho r = 0.1, 0.5, 1.0.

Kết quả của chúng tôi ở giới hạn r = 0 (không đưa ra ở đây) trùng với kết quả cho mô

hình AFK trong [3], trong khi đó kết quả cho r = 1 được đưa vào để so sánh với r ̸= 1.

Đối với 0 < r < 1 trên giản đồ pha cho ta bốn pha: (1) Pha điện môi Anderson được xác

định từ điều kiện ρσtbn(0) = 0, ρσtbc(0) > 0. Trong hệ không tương tác (U = 0) giá trị tới

hạn của độ mất trật tự ∆c↑(U = 0) = 2e ở tất cả giá trị của r. Tương tự như trường

hợp của cân bằng khối lượng, khi ∆ lớn hệ hướng tới pha định xứ Anderson. Ngoài ra,

miền định xứ Anderson được mở rộng khi tăng sự mất cân bằng khối lượng (r giảm) bởi

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

xảy ra trong hệ. (2) Pha điện môi Mott được xác định bởi ρσtbc(0) = 0. Trong hệ không

có mất trật tự, giá trị tới hạn có thể tính toán giải tích từ hệ phương trình tuyến tính
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DMFT: Uc(∆ = 0, r) = [2
(
1 + r2 +

√
1 + 14r2 + r4

)
]1/2, là hàm đơn điệu tăng theo r, và

Uc(∆ = 0, r = 0) = 2, Uc(∆ = 0, r = 1) = 2
√
3 như trong AFK [3] và AH [6], lưu ý rằng

trong các kết quả của Ref.[6] và Ref.[3] thì W (= 4t↑) là đơn vị năng lượng. Giống như

ở trường hợp cân bằng, pha điện môi Mott ổn định khi U tăng. Hơn nữa, miền này mở

rộng khi mất cân bằng khối lượng tăng (r giảm) với cùng một lý do như trong miền điện

môi Anderson. (3) Pha kim loại được xác định bởi ρσtbn(0) > 0 và được tìm thấy ở miền

U và ∆ nhỏ. Hình dáng của giản đồ pha là tương tự như trong trường hợp cân bằng khối

lượng, tuy nhiên miền này giảm khi sự mất cân bằng tăng lên (r giảm) bởi vì hai miền

điện môi được mở rộng đồng thời. (4) là pha định xứ chọn lọc spin, ở đó các điện tử có

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

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

trong hệ này và diễn ra tại U = 0 và 2er = ∆r↓(U = 0) < ∆ < ∆c↑(U = 0) = 2e. Chú ý

rằng khi không có tương tác (U = 0) hai loại spin là độc lập, và pha chọn lọc spin có thể

được tìm thấy, nhưng ngay khi có tương tác Coulomb (U ̸= 0) thì hai loại spin trở nên

kết cặp, kết quả là ρ↑tbn(0) và ρ↓tbn(0) là đồng thời triệt tiêu và pha định xứ chọn lọc spin

không còn tồn tại nữa. Đây là hiệu ứng tương quan vì sự triệt tiêu của độ cư trú đôi của

hai thành phần spin trong trạng thái điện môi phải thỏa mãn đồng thời.

Hình 3.4: Giá trị tới hạn Uc xác định cho chuyển pha Mott như hàm đơn điệu của r cho
∆ = 0, 2.0, 6.0, 12.0. Rõ ràng sự khác biệt giữa Uc(r = 1) và Uc(r = 0) giảm khi ∆ tăng.

Trong hình (3.4), chúng tôi vẽ đồ thị Uc như hàm của r với ∆ = 0.0, 2.0, 6.0 và 12.0. Lưu
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ý là trong trường hợp mô hình HM mất cân bằng khối lượng (∆ = 0) giá trị tới hạn Uc là

hàm tăng đơn điệu của r đã được thiết lập ở [117]-[120]. Điều này được thể hiện một cách

rõ ràng trên hình (3.4) rằng Uc tăng khi ∆ tăng và tại một giá trị hữu hạn ∆, Uc vẫn

tăng một cách đơn điệu theo r. Tuy nhiên, khi ∆ tăng thì sự khác nhau giữa Uc(r = 1) và

Uc(r = 0) giảm, và khi ∆ lớn (∆ > 12) chúng tôi tìm thấy rằng Uc(r) tiến tới giá trị ∆

với mọi giá trị r. Điều đó có nghĩa là trong gần đúng chúng tôi sử dụng ở miền giới hạn

∆ lớn, đường biên giữa hai loại điện môi trong hệ mất cân bằng khối lượng xảy ra tại

Uc ≈ ∆ như trong trường hợp cân bằng khối lượng trong [99] và [6]. Tuy nhiên, điều này

mâu thuẫn với kết quả chính xác hơn cho AFK trong [3] với đường biên giữa hai loại điện

môi ∆(U) ≈ 2e
√
2 được ước lượng cho r = 0 và U ≫ 4. Nó có thể hiểu rằng gần đúng

của chúng tôi đã sử dụng phù hợp hơn với miền U và ∆ nhỏ.

Như vậy, ngoài ba pha xuất hiện trong trường hợp cân bằng khối lượng, giản đồ pha khi

có mất cân bằng khối lượng xuất hiện thêm pha định xứ chọn lọc spin, ở đó một thành

phần spin là pha kim loại, trong khi thành phần khác là điện môi. Chúng tôi tìm thấy

rằng khi độ mất cân bằng tăng lên thì miền kim loại co lại, trong khi miền điện môi Mott

và điện môi Anderson được mở rộng.
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3.2 Mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào

nút

Trong phần cuối của chương này, chúng tôi xem xét định xứ Anderson trong mô hình AH

lấp đầy một nửa có thế Coulomb phụ thuộc vào nút ở hai trường hợp đơn giản nhất: (1)

Thế Coulomb trên nút là biến ngẫu nhiên, (2) Thế Coulomb có độ lớn xen kẽ trong mạng.

Sử dụng phương pháp TMT-DMFT với EOM giải cho bài toán tạp, thông qua giá trị

trung bình cộng và trung bình nhân của hàm mật độ trạng thái địa phương, chúng tôi

dẫn ra các phương trình xác định các đường biên giữa pha kim loại, điện môi Anderson và

điện môi Mott. Giản đồ pha trạng thái cơ bản không từ tính được xây dựng bằng tính số.

Trong mạng quang học, các nguyên tử cực lạnh tương tự như các điện tử trong vật lý hệ

cô đặc, hiểu theo nghĩa chúng có thể hiện thực hóa mô hình Hamiltonian, chẳng hạn như

mô hình Anderson và mô hình Hubbard. Nhiều hiện tượng đáng chú ý đã được quan sát về

vấn đề này ví dụ như chuyển pha Mott trong hệ Boson [128]-[114] và Fermion [126]-[127].

Các nguyên tử cực lạnh có lợi thế hơn các hệ nguyên tử cô đặc như khả năng kiểm soát

cao các thông số như cường độ tương tác, số lượng hạt, dạng hình học của mạng tinh thể

và một vài thông số khác. Các thí nghiệm điển hình thường được thực hiện trên mạng

không mất trật tự. Tuy nhiên, mất trật tự có thể được đưa vào bằng nhiều phương pháp

khác nhau, bao gồm cả việc sử dụng chùm lazer quang học lốm đốm hoặc chồng chập hai

chùm lazer có tần số không tương thích [5], [4]. Ngoài việc có thể kiểm soát thế giam cầm,

tương tác giữa các hạt có thể kiểm soát bằng cộng hưởng Feshbach [129] - [130]. Hơn nữa,

độ lớn tương tác giữa các nguyên tử có thể thay đổi trong không gian như trong hệ khí

174Yb [131] cũng như sự mất trật tự có thể được kiểm soát trong các nguyên tử cực lạnh

dựa vào cộng hưởng Feshbach [132]-[133]. Mặc dù các nghiên cứu lí thuyết và thực hành

trên hệ Boson bằng hệ quang học với tương tác trên nút mất trật tự đã được thực hiện

[132]-[134], hệ fermion với thế Coulomb địa phương ngẫu nhiên hầu như chưa được thảo

luận cho tới nay. Hiện nay, mô hình Hubbard liên quan đến ba loại mất trật tự khác nhau

như năng lượng ion trên mỗi nút, cường độ tương tác tại chỗ, biến độ nhảy nút đã được

đề xuất và sự ảnh hưởng của mỗi loại của mất trật tự đến tính chất nhiệt động của hệ đã

được nghiên cứu [135]. Mặt khác, mất trật tự luôn luôn tồn tại trong các vật liệu thực,

nhưng cho đến nay, trong hầu hết các nghiên cứu chỉ hạn chế thế ngẫu nhiên ở các nút
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trong khi tương tác Coulomb được giả thiết là như nhau ở các nút. Điều đó không đúng

với thực tế và các mô hình HM và AH có thế Coulomb phụ thuộc vào nút cần được xem

xét khi phân tích môi trường ngẫu nhiên gây ra định xứ Anderson [135]-[137].

Trong AH lấp đầy một nửa, khi một thế ngẫu nhiên được đưa vào (chúng tôi gọi đó là

mất trật tự Anderson), trạng thái cơ bản thuận từ cho tương tác và độ mất trật tự bất

kỳ bao gồm pha kim loại tương quan, pha điện môi Mott (MI) và pha điện môi Anderson

(AI). Cụ thể, pha kim loại xuất hiện ở miền tương tác Coulomb U và độ mất trật tự nhỏ,

điện môi Mott ở miền U lớn trong khi điện môi Anderson ở miền mất trật tự lớn [19] -

[99]. Bên cạnh mất trật tự Anderson, tính không đồng nhất của phân bố điện tích thông

qua các pha tạp nền và các tạp chất tích điện không mong muốn tạo ra các liên kết điện

tử - điện tử với cường độ ngẫu nhiên (chúng tôi gọi là mất trật tự Coulomb) [135] - [137].

Do đó, để nghiên cứu mô hình thực tế hơn, chúng tôi xem xét cả hai nguồn gây ra mất

trật tự, gồm mất trật tự Anderson và mất trật tự Coulomb phân bố ngẫu nhiên trên

mạng. Từ đó mô hình AH tại lấp đầy một nửa với tương tác phụ thuộc vào nút mạng, cụ

thể nó là biến ngẫu nhiên trong không gian hoặc xen kẽ trên toàn mạng được chúng tôi

đề xuất nghiên cứu.

3.2.1 Mô hình và phương pháp tính toán

Hamiltonian của mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào nút có dạng như sau

H = −t
∑

<i,j>,σ

(a†iσajσ + h.c.) +
∑
iσ

(εi − µ)niσ +
∑
i

Ui

[
ni↑ni↓ −

1

2
(ni↑ + ni↓)

]
, (3.14)

với εi là biến ngẫu nhiên tuân theo hàm phân bố đều

P (εi) =
1

∆
θ(∆/2− |εi|), (3.15)

∆ đặc trưng cho độ mất trật tự của năng lượng ngẫu nhiên trên mỗi nút. Trong nghiên

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

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

cụ thể

P (Ui) =
1

δ
Θ(δ/2− |Ui − U |), (3.16)
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U là độ lớn tương tác trung bình trên nút, δ là độ lớn mất trật tự Coulomb. Ở đây chỉ

xem xét tương tác đẩy Ui ≥ 0, tức là U ≥ δ/2.

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

Trong khuôn khổ DMFT [96] - [8], Hamiltonian (3.14) được ánh xạ vào mô hình Anderson

một tạp như sau

Htap =
∑
σ

(εi − µ)niσ + Ui

[
ni↑ni↓ −

1

2
(ni↑ + ni↓)

]
+
∑
k,σ

εkc
†
kσckσ (3.17)

+
∑
kσ

(
Vkc

†
kσaiσ + V ∗

k a
†
iσckσ

)
.

Ở đây, c†kσ và ckσ lần lượt là các toán tử sinh và hủy điện tử trong bể với spin σ. Vk, εk

lần lượt là yếu tố ma trận lai hóa và hệ thức tán sắc của điện tử trong bể. Chúng tôi sử

dụng phương trình chuyển động như một gần đúng giải cho bài toán tạp [6], [111], [8] cho

mô hình (3.17). Đối với mô hình này, chúng tôi xem xét ở giới hạn không từ tính tại lấp

đầy một nửa, tức là ⟨ni↑⟩ = ⟨ni↓⟩ = ⟨ni⟩ /2 và µ = 0. Sử dụng phương trình chuyển động

ngắt chuỗi đến bậc hai, hàm Green của tạp được tính bằng phương trình sau

Gσ(ω, εi) =
1− < ni > /2

ω − εi + Ui/2− ηi(ω) + Uiηi(ω)[ω − εi − Ui/2− 3ηi(ω)]−1
(3.18)

+
< ni > /2

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

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

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

khi ηi không phụ thuộc vào nút i cho trường hợp tương tác ngẫu nhiên. Trong trường hợp

không có mất trật tự εi = 0, Ui = U , phương trình (3.18) trở về phương trình gần đúng

Hubbard III cho mô hình Hubbard tại lấp đầy một nửa [49].

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

ρ(ω, εi, Ui) = − 1

π
ℑG(εi, Ui, ω). (3.19)

Từ phương trình (3.19), ta có thể tính giá trị trung bình cộng và trung bình nhân của

LDOS. Chú ý rằng, giá trị trung bình cộng LDOS để mô tả cả trạng thái định xứ và

trạng thái lan truyền, trong khi đó giá trị trung bình nhân chỉ tính cho các trạng thái lan
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truyền. Tại chuyển pha kim loại - điện môi Mott, giá trị trung bình cộng của LDOS đưa

ra một khe tại tâm vùng, trong khi đó giá trị trung bình nhân LDOS triệt tiêu tại định

xứ Anderson. Do đó, để đánh giá được hai loại chuyển pha này người ta dùng cả hai loại

giá trị trung bình của LDOS [96]-[121], [111].

(i)Tương tác ngẫu nhiên trên nút

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

ρtbc(ω) =

∫
dUi

∫
dεiP (εi)P̃ (Ui)ρ(ω, εi, Ui), (3.20)

ρtbn(ω) = exp

[∫
dUi

∫
dεiP (εi)P̃ (Ui) ln ρ(ω, εi, Ui)

]
. (3.21)

Hàm Green mạng tương ứng với ρα(ω), với α là "tbn" hoặc "tbc", được tính thông qua

biến đổi Hilbert

Gα(ω) =

∫
dω′ ρα(ω

′)

ω − ω′ . (3.22)

Chúng tôi sử dụng hàm mật độ trạng thái bán nguyệt, tương ứng với mạng Bethe vô số

lân cận, ρ0(z) =
4

πW

√
1− 4(z/W )2 với độ rộng vùng W . Điều kiện tự hợp được cho bởi

η(ω) =
W 2

16
G(ω). (3.23)

Để giải các phương trình (3.18)-(3.23) thu được các giá trị trung bình cộng và trung bình

nhân của LDOS, độ cư trú tại nút i ở nhiệt độ không độ tuyệt đối < ni > được xác định

một cách tự hợp như sau

⟨ni⟩ = 2

0∫
−∞

ρ(ω, εi, Ui)dω. (3.24)

Tiếp theo chúng tôi dẫn ra các phương trình tuyến tính hóa DMFT. Lưu ý rằng, tại lấp

đầy một nửa, trạng thái cơ bản được xác định bởi giá trị trung bình của LDOS tại tâm

vùng (ω = 0). Ngoài ra, hàm Green tại tâm vùng là số thuần ảo, Gα(0) = −iπρα(0). Tại

vùng lân cận chuyển pha MIT ρα(0) tiệm cận tới 0, từ đó ta có thể tìm được các giá

trị tới hạn cho chuyển pha từ kim loại sang trạng thái điện môi Mott hoặc trạng thái

Anderson bằng các phương trình tuyến tính hóa DMFT [3], [6], [111]. Các phương trình

tuyến tính hóa DMFT với giá trị trung bình cộng và trung bình nhân, với định nghĩa
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đường biên giữa pha kim loại và điện môi, thu được như sau

1 =
W 2

16∆δ

∫
dUi

∫
dεiY (εi, Ui), (3.25)

1 =
W 2

16
exp

[
1

∆δ

∫
dUi

∫
dεi lnY (εi, Ui)

]
. (3.26)

với

Y (εi, Ui) =
ε2i + 3U2

i /4 + 2εiUi(1− ⟨ni⟩)
[ε2i − U2

i /4]
2

. (3.27)

(ii) Tương tác xen kẽ giữa các nút

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

ρs,tbc(ω) =

∫
dεiP (εi)ρ(ω, εi, Us), (3.28)

ρs,tbn(ω) = exp

[∫
dεiP (εi) ln ρ(ω, εi, Us)

]
. (3.29)

Hàm Green cho mạng con s thu được từ biến đổi Hilbert. Sau đó sử dụng cùng một hàm

DOS không tương tác, điều kiện tự hợp thỏa mãn

ηs(ω) =
W 2

16
Gs̄(ω), (3.30)

với s̄ = B,A nếu s = A,B.

Bằng một thuật toán tương tự như khi thu được phương trình tuyến tính hóa DMFT cho

tương tác ngẫu nhiên ở trên, ta nhận được

1 =
W 2

16
exp [Itbn(UA, UB,∆)] , (3.31)

với

Itbn(UA, UB,∆) =
1

2∆

∫
dεi ln [YA(εi)YB(εi)] , (3.32)

là phương trình tuyến tính hóa DMFT với giá trị trung bình nhân, và

1 =
W 2

16
Itbc(UA, UB,∆), (3.33)
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với

Itbc(UA, UB,∆) =
1

∆

[∫
dεiYA(εi)

∫
dεYB(εi)

]1/2
, (3.34)

là phương trình tuyến tính hóa DMFT với giá trị trung bình cộng. Ở đây (tương tự

phương trình (2.17))

Ys(εi) =
ε2i + 3U2

s /4 + 2εiUs(1− ⟨ni⟩)
[ε2i − U2

s /4]
2

, (3.35)

Với ⟨ni⟩ cho bởi phương trình (3.24) với việc thay thế Ui bằng Us.

3.2.2 Kết quả và thảo luận

Hình 3.5: Giản đồ pha cho mô hình AH với độ mất trật tự Coulomb (nét liền) so sánh
với trường hợp δ = 0 (nét đứt). M, AI, MI và LS kí hiệu lần lượt cho pha kim loại, định
xứ Anderson, điện môi Mott và định xứ trong khe Mott. Đơn vị năng lượng W = 1.

Trong phần này, chúng tôi chọn độ rộng vùng W là đơn vị năng lượng. Các pha trong

giản đồ pha được định nghĩa như sau: (1) ρtbc(0) ̸= 0 và ρtbn(0) ̸= 0 tương ứng với

pha kim loại, (2) ρtbc(0) = 0, ρtbn(0) = 0 và
∫
ρtbn(ω)dω ̸= 0 chỉ ra pha điện môi Mott,

(3)
∫
ρtbn(ω)dω = 0 xác định pha định xứ Anderson, (4) ρtbc(0) ̸= 0, ρtbn(0) = 0 và



82

∫
ρtbn(ω)dω ̸= 0 tương ứng với trạng thái định xứ trong khe Mott. Lưu ý rằng các tiêu chí

pha điện môi Mott trong mô hình Anderson - Hubbard và mô hình AFK tại lấp đầy một

nửa trong khuôn khổ TMT-DMFT là không giống nhau. Ví dụ, trọng số của chuẩn hạt

giảm tới không ở tất cả các nút [99]; ρtbn(0) = 0 và
∫
ρtbn(ω)dω ̸= 0 trong [3], [96],[98],

và pha này được gọi là pha MI (pha có khe); ρtbn(0) = 0, ρtbn(ω)dω ̸= 0 và ⟨ni⟩ = 1 cho

tất cả các nút [140]. Để làm rõ hiệu ứng của mất trật tự Coulomb trên giản đồ pha này,

trong phần này chúng tôi phân biệt pha điện môi Mott (với một khe cho cả hai loại giá

trị trung bình của LDOS, tức là một khe Mott thực sự) với trạng thái định xứ trong khe

Mott (chỉ quan sát khe ở giá trị trung bình nhân [108]).

Hình 3.6: Giá trị trung bình cộng (nhân) cho δ = 0, 1.0, 1.5 và 2.1 khi U = 2.0, ∆ = 3.0
ở phía trên (dưới). Mất trật tự Coulomb dẫn hệ chuyển từ pha kim loại tương quan tới
pha AI khi δ tăng.

(i) Tương tác ngẫu nhiên trên nút. Trên hình (3.5) mô tả giản đồ pha không từ tính trạng

thái cơ bản của mô hình AH cho một vài giá trị của mất trật tự Coulomb. Hệ có thể ở

pha kim loại, điện môi Mott, định xứ trong khe Mott hoặc là pha định xứ Anderson. Kết

quả cho thấy pha kim loại và điện môi Mott chỉ được kết nối với nhau khi δ = 0. Khi có

mất trật tự Coulomb δ ̸= 0, nhìn vào giản đồ ta có thể thấy miền kim loại và miền điện

môi Mott tách nhau bởi trạng thái định xứ trong khe Mott. Các trạng thái lan truyền

(pha kim loại) và trạng thái thực sự có khe không trực tiếp tiếp xúc với nhau vì có miền

trạng thái định xứ ở giữa. Nếu như độ mất trật tự Coulomb tăng, miền kim loại và miền
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điện môi Mott thu hẹp lại, trong khi đó miền định xứ Anderson mở rộng. Khi độ mất

trật tự Coulomb đạt giá trị cực đại, δ = 2U , miền điện môi Mott biến mất, hệ chỉ còn có

thể ở pha kim loại, điện môi Anderson hoặc định xứ trong khe Mott. Khi δ = 2U , độ lớn

tương tác Ui nhận giá trị từ 0 đến 2U ; do đó, khi ta lấy trung bình cộng LDOS, sẽ luôn

có một phân bố cho các điện tử không tương tác (Ui = 0) ngăn cản sự hình thành pha

điện môi Mott. Trong khi đó, ở miền δ < 2U , Ui tại mỗi nút sẽ nhận giá trị từ U − δ/2

>0 đến U + δ/2, pha kim loại sẽ bị thu hẹp, một pha có khe Mott được hình thành khi U

tăng. Cả mất trật tự Anderson và mất trật tự Coulomb đều dẫn tới một pha định xứ

Anderson và ngăn chặn sự hình thành pha kim loại cũng như pha điện môi Mott. Nhưng

chỉ có mất trật tự Coulomb mới ngăn chặn sự hình thành của điện môi Mott một cách

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

còn dẫn tới một miền mới, ở đó hệ ở trạng thái định xứ cục bộ. Đó là khu vực mà xuất

hiện định xứ Anderson ngay cả khi không có mất trật tự Anderson (∆ = 0). mất trật tự

Hình 3.7: Giá trị trung bình cộng (nhân) cho δ = 0, 1.0, 1.5 và 2.1 khi U = 1.5, ∆ = 1.35
ở phía trên (dưới). Mất trật tự Coulomb dẫn hệ chuyển từ pha định xứ trong khe Mott
sang pha kim loại khi δ tăng.

Coulomb đóng một vai trò quan trọng trong mật độ trạng thái, như trong hình (3.6) và

(3.7) ứng với các giá trị cố định ∆ và U . Hiệu ứng chính của mất trật tự Coulomb là gây

ra một pha định xứ Anderson. Đầu tiên, mất trật tự Coulomb δ dẫn hệ chuyển từ pha

kim loại sang một pha định xứ Anderson khi ∆ và U tăng. Trong hình (3.6) chúng tôi vẽ
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giá trị trung bình cộng (trung bình nhân) của LDOS khi U = 2.0,∆ = 3.0 ở phía trên

(dưới) cho δ = 0, 1.0, 1.5 và 2.1. Ta có thể thấy rằng khi δ tăng thì độ rộng vùng của giá

trị trung bình cộng (trung bình nhân) bắt đầu tăng lên (giảm đi). Thêm nữa, khi δ nhỏ (

= 0.0, 1.0, 1.5) cả hai giá trị trung bình cộng và trung bình nhân tại tâm vùng là hữu

hạn, tương ứng với một pha kim loại. Khi tăng δ xu hướng tự nhiên dẫn tới một định

xứ hóa được nhìn thấy rõ ràng. Đối với δ lớn (= 2.1) giá trị trung bình cộng LDOS tại

tâm vùng ρtbc(0) > 0 nhưng
∫
ρtbn(ω)dω = 0 chỉ ra một pha định xứ Anderson không có

khe Mott. Do đó, trong trường hợp này, mất trật tự Coulomb dẫn hệ từ pha kim loại

sang pha định xứ Anderson. Thứ hai, mất trật tự Coulomb có thể dẫn hệ từ pha định xứ

trong khe Mott sang pha kim loại khi ∆ nhỏ và U lớn. Ví dụ khi δ < 0.7 (ví dụ δ = 0),

hệ đang ở pha định xứ trong khe Mott vì ρtbc ̸= 0, ρtbn(0) = 0 và
∫
ρtbn(ω)dω ̸= 0, nhưng

khi δ > 0.7 (δ = 1.0, 1.5) hệ ở pha kim loại như trong hình (3.7) với U = 1.5, ∆ = 1.35.

Khi tăng δ, hệ có xu hướng chuyển thành pha kim loại khi khe biến mất. Do đó trong

trường hợp này, mất trật tự Coulomb dẫn hệ từ trạng thái định xứ trong khe Mott sang

một pha kim loại.

Hình 3.8: Giản đồ pha của hệ khi không có mất trật tự Anderson (∆ = 0) như hàm của
δ và U − δ/2. Pha định xứ trong khe Mott (LS) và định xứ Anderson (AI) xuất hiện khi
có sự hiện diện của mất trật tự Coulomb.

Trong hình (3.8), chúng tôi biểu diễn giản đồ pha δ, (U − δ/2) khi ∆ = 0. Đồ thị cho thấy
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khi δ = 0, hệ có thể ở hai pha kim loại và điện môi Mott, nhưng ngay khi có mất trật tự

Coulomb (δ ̸= 0) trạng thái định xứ trong khe Mott bắt đầu xuất hiện. Cụ thể, khi δ ≠ 0

phương trình (3.25) và (3.26) không cho cùng một nghiệm. Khi δ tăng dẫn tới thu hẹp

miền kim loại và mở rộng miền điện môi Mott. Khi δ > 2.32 miền kim loại biến mất, các

trạng thái kim loại không còn vì hệ luôn tồn tại một khe [3], [100]. Một điều thú vị đáng

chú ý đó là miền AI mới xuất hiện khi không có mất trật tự Anderson đã được tìm thấy

trong mô hình Bose - Hubbard [132], [133], cũng như trong mô hình Anderson - Falicov -

Kimball với tương tác phụ thuộc nút [109], và bây giờ là lần đầu tiên tìm thấy trong mô

hình Anderson - Hubbard có mất trật tự Coulomb.

(ii)Tương tác xen kẽ giữa các nút. Các phương trình (3.31) - (3.35) được giải bằng phương

pháp tính số. Khi không có mất trật tự Anderson, ∆ = 0, từ phương trình (3.33) chúng

ta thu được giá trị Coulomb tới hạn trong mô hình Hubbard với tương tác phụ thuộc vào

nút UAUB = 3W 2/4, phù hợp với kết quả trong [139]. Đối với AH thông thường UA = UB

các phương trình (3.31)-(3.34) đưa lại được về các phương trình (11)-(14) trong [6]. Để

Hình 3.9: Giá trị trung bình cộng (nhân) của LDOS tại tâm vùng (ω = 0) cho hai mạng
con s với γ = 1.0, 0.8, 0.5 như hàm của U khi ∆ = 1.0 ở nửa phía trên (phía dưới). Cả
ρA,tbc(0), ρB,tbc(0) cũng như ρA,tbn(0), ρB,tbn(0) đều cùng triệt tiêu tại cùng một giá trị tới
hạn của U với mỗi trường hợp của γ.

trình bày kết quả trong trường hợp có thế Coulomb xen kẽ, chúng tôi đặt UB = U và

γ = UB/UA sử dụng tham số γ thỏa mãn: 0 < γ < 1. Trong hình (3.9) mô tả giá trị
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trung bình cộng (trung bình nhân) của LDOS tại tâm vùng ω = 0 cho hai mạng con

với γ = 1.0, 0.8 và 0.5 như là hàm của U khi cố định ∆ = 1.0. Ta có thể thấy cả giá trị

ρA,tbc(0) và ρB,tbc(0) cũng như cả ρA,tbn(0) và ρB,tbn(0) đồng thời triệt tiêu tại cùng một

điểm tới hạn ở tất cả các quá trình chuyển pha. Kết quả này đã được quan sát thấy ở

ρA,tbc(0) và ρB,tbc(0) trong mô hình Hubbard có thế Coulomb xen kẽ trong không gian

[141] - [143]. Đặc điểm này vẫn tồn tại khi hệ có mất trật tự như ở trên. Hơn thế nữa,

cả ρA,tbn(0) và ρB,tbn(0) cũng đồng thời triệt tiêu tại cũng một điểm tới hạn tại chuyển

pha Anderson. Điều này có nghĩa rằng tại một giá trị r cố định một sự chuyển pha đơn

cũng xảy ra trong hệ có mất trật tự khi tương tác và độ lớn mất trật tự tiệm cận tới giá

trị tới hạn. Giản đồ pha trạng thái cơ bản không từ tính là kết quả chính của trường

Hình 3.10: Giản đồ pha cho mô hình AH tại lấp đầy một nửa có thế tương tác xen kẽ
nút mạng khi γ = 0.5, 0.8 so sánh với γ = 1.0. M, AI và MI kí hiệu lần lượt cho các pha
kim loại, điện môi Anderson và điện môi Mott.

hợp thế Coulomb xen kẽ được thể hiện trên hình (3.10) cho γ = 0.5, 0.8 và 1.0. Trong

giản đồ pha này chúng tôi không phân biệt giữa pha điện môi Mott và định xứ trong khe

Mott, mà ở đây chúng tôi đơn giản gọi chúng là pha điện môi Mott mất trật tự. Kết quả

cho giới hạn γ = 1.0 là hoàn toàn phù hợp với các kết quả thu được bằng TMT-DMFT

trong [99], [6]-[121] và từ DMFT thống kê [95]. Với 0 < γ < 1 ba pha khác nhau (kim

loại, MI, AI) có thể nhìn thấy trên giản đồ như γ = 1.0, nhưng các miền này đã bị thay
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đổi. Trong trường hợp ∆ = 0 và cố định UB, γ càng nhỏ thì UA (= UB/γ) càng lớn và hệ

càng dễ dàng định xứ hơn. Kết quả tính toán cho thấy điều này cũng đúng cho miền ∆

nhỏ (∆ < ∆c(U = 0) = e/2) và bất kỳ giá trị nào của U , và nó cũng đúng cho miền U

lớn khi ∆ lớn. Kết quả là miền kim loại bị thu hẹp, miền AI được mở rộng khi giảm γ.

Đáng chú ý pha MI không quan sát trên hệ cho bất kì một giá trị UA nào khi γ = 0, bởi

vì không có tương tác Coulomb trên mạng B. Trong trường hợp này hệ đang ở pha nào

(kim loại hay AI) phụ thuộc vào độ lớn mất trật tự Anderson ∆. Để minh họa cho các kết

Hình 3.11: Giá trị trung bình cộng (nhân) của mạng con - s khi ∆ = 1.0, UB = 1.0 với
γ = 0.5, 0.8, 1.0 ở nửa trên (dưới) của đồ thị. Trong trường hợp ∆ nhỏ sự chênh lệch thế
tương tác dẫn tới sự xuất hiện của pha định xứ trong khe Mott.

quả chính, chúng tôi tính toán giá trị trung bình cộng (trung bình nhân) của LDOS cho

hai mạng con với ∆ = 1.0, U = 1.0 và cho γ = 0.5, 0.8, 1.0 ở nửa trên (dưới) của đồ thị.

Như trong hình (3.11), với γ = 1.0 và 0.8 hệ là kim loại (giá trị của cả hai giá trị trung

bình LDOS tại tâm vùng đều khác 0), trong khi đó γ = 0.5 nó trở thành pha MI mất trật

tự (giá trị trung bình cộng LDOS khác 0 tại tâm vùng, trong khi giá trị trung bình nhân

LDOS tại tâm vùng bằng 0 và
∫
ρtbn(ω)dω ̸= 0). Do vậy, trong trường hợp ∆ nhỏ, tương

tác xen kẽ tăng cường pha có khe. Tuy nhiên, khi ∆ và U lớn tương tác xen kẽ có thể

tăng cường định xứ Anderson như trong 3.12, ở đó ∆ = 2.0 và U = 1.5 hệ ở pha kim loại

với γ = 1.0, 0.8, nhưng nó trở thành pha AI khi γ = 0.5.
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Hình 3.12: Giá trị trung bình nhân của LDOS cho hai mạng con tại ∆ = 2.0, U = 1.5.
Trong trường hợp ∆ và U lớn sự chênh lệch thế tương tác lớn dẫn tới hệ xuất hiện pha
định xứ Anderson.

Như vậy, đối với mô hình AH tại lấp đầy một nửa, trong trường hợp tương tác là biến

ngẫu nhiên tuân theo hàm phân bố đều, hiệu ứng chính của mất trật tự Coulomb là dẫn

hệ chuyển từ pha kim loại sang một pha định xứ Anderson ngay cả khi không có mất trật

tự Anderson (năng lượng ngẫu nhiên trên mỗi nút). Trong khi đó, ở trường hợp thế tương

tác xen kẽ nút, miền kim loại bị thu hẹp lại, miền AI được mở rộng khi γ giảm.

3.3 Kết luận

Trong chương 3, chúng tôi nghiên cứu giản đồ pha trạng thái cơ bản của mô hình AH tại

lấp đầy một nửa với một thông số bổ sung: (1) Mô hình AH mất cân bằng khối lượng; (2)

Mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào nút bằng phương pháp TMT-DMFT sử dụng

EOM làm gần đúng giải bài toán tạp.

Đối với bài toán thứ nhất, ngoài ba pha đã xuất hiện như trong trường hợp cân bằng khối

lượng, giản đồ pha cho mô hình AH mất cân bằng khối lượng còn chứa thêm pha định xứ

chọn lọc spin. Lưu ý rằng nguồn gốc của pha định xứ chọn lọc spin không phải là duy

nhất, nó có nguồn gốc từ mất cân bằng khối lượng trong nghiên cứu này hoặc từ sự mất
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trật tự phụ thuộc spin trong [122] và [123]. Chúng tôi thảo luận tính chất của hệ với một

vài giá trị mất cân bằng khối lượng r. Trong giới hạn r = 0.0, 1.0 kết quả của chúng tôi

thu lại được lần lượt cho AFK trong [3] và AH trong [101]. Đối với trường hợp 0 < r < 1

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

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

miền kim loại thu hẹp khi mất cân bằng khối lượng tăng lên (r giảm). Giản đồ pha khi có

mất cân bằng khối lượng cũng khác so với trường hợp cân bằng khối lượng khi có sự xuất

hiện của pha định xứ chọn lọc spin xuất hiện xuất hiện ở đường U = 0, ∆r↓ < ∆ < ∆c↑.

Với một giá trị cố định ∆ giá trị tới hạn tương tác cho điện môi Mott tăng lên khi mất

cân bằng giảm, ở miền ∆ lớn cả hai loại điện môi kết nối với nhau. Trong nghiên cứu của

chúng tôi, tất cả các chuyển pha điện môi tại nhiệt độ không độ tuyệt đối là liên tục. Các

thí nghiệm kiểm chứng cho nghiên cứu này có thể được thực hiện trên hệ nguyên tử trộn,

ví dụ như 6Li, 40K đưa lên mạng quang học mất trật tự.

Mô hình AH có tương tác phụ thuộc vào nút, hai loại tương tác phụ thuộc đơn giản nhất

được xem xét: tương tác là biến ngẫu nhiên và tương tác xen kẽ trong không gian mạng

tinh thể. Chúng tôi tính giá trị trung bình cộng và trung bình nhân LDOS trong lý thuyết

trung bình động DMFT với phương pháp phương trình chuyển động EOM giải cho bài

toán tạp. Trong trường hợp tương tác là biến ngẫu nhiên tuân theo hàm phân bố đều,

chúng tôi đã chỉ ra rằng hiệu ứng chính của mất trật tự Coulomb là dẫn hệ chuyển từ

pha kim loại sang pha định xứ Anderson ngay cả khi không có mất trật tự Anderson

(năng lượng ngẫu nhiên trên mỗi nút). Điều đáng chú ý phương pháp của chúng tôi sử

dụng là TMT-DMFT dùng phương trình chuyển động EOM giải bài toán tạp. Do đó,

nhiều phương pháp gần đúng phức tạp và chính xác hơn cần được áp dụng và khảo sát

để hiểu được hiện tượng này. Chúng tôi cũng tìm thấy rằng, khi độ lớn mất trật tự tăng,

miền kim loại và miền điện môi MI bị co lại. Đối với trường hợp tương tác Coulomb xen

kẽ, ở giới hạn γ = 0 chúng tôi phát hiện ra rằng hệ hoạt động giống như một mô hình

Anderson không phụ thuộc vào UA. Có ba pha khác nhau (kim loại, MI, AI) được tìm

thấy ở giới hạn 0 < γ < 1, nhưng các miền này đã thay đổi: miền kim loại bị thu hẹp lại,

miền AI được mở rộng khi γ giảm. Các kết quả của chúng tôi liên quan đến các nghiên

cứu hiện tại trên khí lượng tử cực lạnh và mạng quang học hỗn hợp. Chúng tôi hy vọng

rằng một số kết quả tiên đoán bằng lý thuyết của chúng tôi sẽ được kiểm tra bằng thực

nghiệm trong tương lai gần bởi vì hàm phổ trong của các nguyên tử cực lạnh trong thế



90

mất trật tự có thể đo được [144].
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KẾT LUẬN

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

trong hai mô hình AH và AFK thông qua bốn bài toán ở Chương 2 và Chương 3:

(1)-(2) Khảo sát ảnh hưởng của phân bố Gauss lên giản đồ pha của hai mô hình AH và

AFK. Kết quả từ giản đồ pha thu được cho mô hình AH và AFK tại lấp đầy một nửa chỉ

ra rằng các kiểu phân bố đều hay phân bố Gauss với mất trật tự chỉ dẫn đến sự sai khác

về định lượng, chứ không đưa đến một sự khác biệt định tính nào ở đó.

Ngoài ra, ở mô hình AFK khi có thêm mất trật tự Coulomb, kết quả tính toán cho thấy

khi độ lớn của nó tăng miền điện môi Anderson trên giản đồ pha được mở rộng thêm.

(3) Khảo sát ảnh hưởng của mất cân bằng khối lượng (đặc trưng bởi đại lượng r = t↓/t↑)

đến giản đồ pha cho mô hình AH. Ngoài ba pha đã xuất hiện trong trường hợp cân bằng

khối lượng, giản đồ pha cho mô hình AH mất cân bằng khối lượng còn chứa thêm pha

định xứ chọn lọc spin. Đối với trường hợp 0 < r < 1 chúng tôi thấy rằng ngoại trừ trường

hợp không tương tác, chuyển pha xảy ra đồng thời cho hai loại spin, cả hai miền điện môi

Anderson và Mott đều được mở rộng, đồng thời miền kim loại thu hẹp khi mất cân bằng

khối lượng tăng lên (r giảm).

(4) Sự ảnh hưởng của tương tác phụ thuộc vào nút cho mô hình AH. Hai loại tương tác

phụ thuộc đơn giản nhất được xem xét là mất trật tự tương tác và tương tác xen kẽ (hai

mạng con A,B có UA ̸= UB) trong không gian mạng tinh thể. Trong trường hợp tương

tác là biến ngẫu nhiên tuân theo hàm phân bố đều, chúng tôi đã chỉ ra rằng hiệu ứng

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

xứ Anderson và các trạng thái định xứ Anderson xuất hiện ngay cả khi không có mất

trật tự Anderson (năng lượng ngẫu nhiên trên mỗi nút). Khi độ lớn mất trật tự Coulomb

tăng miền kim loại và miền điện môi Mott trên giản đồ bị thu hẹp. Đối với trường hợp
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tương tác Coulomb xen kẽ giữa các nút (đặc trưng cho sự chênh lệch thế Coulomb giữa

hai nút mạng liền kề là γ = UB/UA), ở giới hạn γ = 0 chúng tôi thấy rằng hệ hoạt động

giống như một mô hình Anderson không phụ thuộc vào UA. Có ba pha khác nhau (kim

loại, điện môi Mott, điện môi Anderson) được tìm thấy ở giới hạn 0 < γ < 1, nhưng các

miền này đã thay đổi: miền kim loại bị thu hẹp lại, miền điện môi Anderson và điện môi

Mott được mở rộng khi γ giảm.

Các nguyên tử cực lạnh trên mạng quang học có thể mô phỏng các mô hình lý thuyết

được xem xét trong luận án. Do đó những kết quả của luận án có thể được kiểm chứng

bằng thực nghiệm. Kết quả thu được từ luận án trong một số trường hợp giới hạn phù

hợp với kết quả khi áp dụng các gần đúng khác phức tạp hơn như DMFT thống kê. Do

vậy có thể kết luận lý thuyết môi trường điển hình dùng phương trình chuyển động giải

cho bài toán một tạp là một phương pháp thích hợp cho nhiều bài toán liên quan đến hệ

tương quan và mất trật tự.
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Phụ lục A

Phương trình chuyển động của hàm

Green

Các hệ thức phản giao hoán [80]

{di,σ, d+j,σ̄} = di,σd
+
j,σ̄ + d+j,σ̄di,σ = δijδσσ̄ (A.1)

{ndσ̄dσ, d
+
σ } = d+σ̄ dσ̄dσd

+
σ + d+σ d

+
σ̄ dσ̄dσ = d+σ̄ dσ̄ − d+σ̄ dσ̄d

+
σ dσ + d+σ̄ dσ̄d

+
σ dσ = ndσ̄ (A.2)

{ndσ̄ckσ, d
+
σ } = d+σ̄ dσ̄ckσd

+
σ + d+σ d

+
σ̄ dσ̄ckσ = 0 (A.3)

{d+σ̄ ckσ̄dσ, d+σ } = d+σ̄ ckσ̄dσd
+
σ + d+σ d

+
σ̄ ckσ̄dσ = d+σ̄ ckσ̄{dσd+σ + d+σ dσ} = d+σ̄ ckσ̄ (A.4)

{c+kσ̄dσ̄dσ; d
+
σ } = c+kσ̄dσ̄dσd

+
σ + d+σ c

+
kσ̄dσ̄dσ = c+kσ̄dσ̄{dσd

+
σ + d+σ dσ} = c+kσ̄dσ̄ (A.5)

Các hệ thức giao hoán

Himp =
∑
σ

(εi − µ)niσ + Uni↑ni↓ +
∑
kσ

εkc
†
kσckσ +

∑
kσ

(
Vkc

†
kσdiσ + V ∗

k d
†
iσckσ

)
,

= H1 +H2 +H3 +H4 +H5. (A.6)

[dσ̄, H1] = [dσ̄,−
∑
σ

µσnσ] = −
∑
σ

µσ[dσ̄, d
+
σ dσ] = −

∑
σ

µσ([dσ̄, d
+
σ ]dσ + d+σ [dσ̄, dσ])

= −
∑
σ

µσ(δσ̄σdσ − 2d+σ dσ̄dσ + 2d+σ dσ̄dσ) = −µσ̄dσ̄

[dσ̄, H2] = [dσ̄,
U

2

∑
σ

ndσndσ̄] =
U

2

∑
σ

[dσ̄, ndσndσ̄] =
U

2
(dσ̄nσ̄ + nσ̄dσ̄) = Unσ̄dσ̄

(A.7)
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[dσ̄, H3] = [dσ̄,
∑
kσ

εkσc
+
kσckσ] =

∑
kσ

εkσ[dσ̄, c
+
kσckσ] =

∑
kσ

εkσ([dσ̄, c
+
kσ]ckσ + c+kσ[dσ̄, ckσ]) = 0

[dσ̄, H4] = [dσ̄,
∑
kσ

Vkσc
+
kσdσ] =

∑
kσ

Vkσ[dσ̄, c
+
kσdσ] =

∑
kσ

Vkσ([dσ̄, c
+
kσ]dσ + c+kσ[dσ̄, dσ]) = 0

[dσ̄, H5] = [dσ̄,
∑
kσ

V ∗
kσd

+
σ ckσ] =

∑
kσ

V ∗
kσ[dσ̄, d

+
σ ckσ] =

∑
kσ

V ∗
kσ([dσ̄, d

+
σ ]ckσ + d+σ [dσ̄, ckσ]) =

∑
k

V ∗
kσ̄ckσ̄

⇒ [dσ, H] =
∑
k

V ∗
kσckσ − µσdσ + Unσdσ. (A.8)

Tương tự:

[ckσ, H] = εkσckσ + Vkσdσ (A.9)

[d+σ , H] = −
∑
k

Vkσc
+
kσ + µσd

+
σ − Undσ̄d

+
σ (A.10)

[c+kσ, H] = −εkσc+kσ − V ∗
kσd

+
σ (A.11)

[ndσ, H] = −
∑
k

V ∗
kσd

+
σ ckσ −

∑
k

Vkσc
+
kσdσ (A.12)

[ndσ̄dσ, H] =
∑
k

V ∗
kσndσ̄ckσ −

∑
k

Vkσc
+
kσdσ̄dσ +

∑
k

V ∗
kσ̄d

+
σ̄ ckσ̄dσ − (µσ − U)ndσ̄dσ

(A.13)

[ndσ̄ckσ, H] =
∑
k′

V ∗
k′σ̄d

+
σ̄ ck′σ̄ckσ −

∑
k′

Vk′σ̄c
+
k′σ̄dσ̄ckσ + ndσ̄εkσckσ + Vkσndσ̄dσ (A.14)

[d+σ̄ ckσ̄dσ, H] =
∑
k′

V ∗
k′σd

+
σ̄ ckσ̄ck′σ −

∑
k′

Vk′σ̄c
+
k′σ̄ckσ̄dσ + Vkσ̄ndσ̄dσ

+ (εkσ̄ + µσ̄ − µσ + U − Undσ − Undσ̄)d
+
σ̄ ckσ̄dσ (A.15)

[c+kσ̄dσ̄dσ, H] =
∑
k′

V ∗
k′σc

+
kσ̄dσ̄ck′σ +

∑
k′

V ∗
k′σ̄c

+
kσ̄ck′σ̄dσ − V ∗

kσ̄ndσ̄dσ

− (εkσ̄ + µσ̄ + µσ − U − Undσ + Undσ̄)c
+
kσ̄dσ̄dσ. (A.16)
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Áp dụng các gần đúng

≪ d+σ̄ ck′σ̄ckσ; d
+
σ ≫ω ≃< d+σ̄ ck′σ̄ >≪ ckσ; d

+
σ ≫ω (A.17)

≪ c+k′σ̄dσ̄ckσ; d
+
σ ≫ω ≃< c+k′σ̄dσ̄ >≪ ckσ; d

+
σ ≫ω (A.18)

≪ c+k′σ̄ckσ̄dσ; d
+
σ ≫ω ≃< c+k′σ̄ckσ̄ >≪ dσ; d

+
σ ≫ω (A.19)

≪ ndσd
+
σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω ≃< ndσ >≪ d+σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω (A.20)

≪ ndσ̄d
+
σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω ≃< ndσ̄ >≪ d+σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω (A.21)

≪ ndσc
+
kσ̄dσ̄dσ; d

+
σ ≫ω ≃< ndσ >≪ c+kσ̄dσ̄dσ; d

+
σ ≫ω (A.22)

≪ ndσ̄c
+
kσ̄dσ̄dσ; d

+
σ ≫ω ≃< ndσ̄ >≪ c+kσ̄dσ̄dσ; d

+
σ ≫ω (A.23)

Tính hàm Green tạp bằng phương pháp phương trình chuyển động

Gσ
d(ω) =≪ dσ; d

+
σ ≫ω .

Phương trình chuyển động cho hàm Green tạp

ωGσ
d(ω) =

〈
{dσ, d+σ }

〉
+ ≪ [dσ, H]; d+σ ≫ω .

⇒ ωGσ
d(ω)

(A.1,A.8)
= 1 +

∑
k

V ∗
kσ ≪ ckσ; d

+
σ ≫ω −µσ ≪ dσ; d

+
σ ≫ω +U ≪ ndσ̄dσ; d

+
σ ≫ω

⇒ (ω + µσ)G
σ
d(ω) = 1 +

∑
k

V ∗
kσG

kσ
cd (ω) + UGσσ

d (ω). (A.24)

Xét hàm Green Gkσ
cd (ω) =≪ ckσ; d

+
σ ≫ω. Phương trình chuyển động

ωGkσ
cd (ω) =

〈
{ckσ, d+σ }

〉
+ ≪ [ckσ, H]; d+σ ≫ω

⇒ ωGkσ
cd (ω)

(A.2,A.9)
= εkσ ≪ ckσ; d

+
σ ≫ω +Vkσ ≪ dσ; d

+
σ ≫ω=

Vkσ
ω − εkσ

Gσ
d(ω). (A.25)

⇒ (ω + µσ)G
σ
d(ω)

(A.24,A.25)
= 1 +

∑
k

|Vkσ|2

ω − εkσ
Gσ

d(ω) + UGσσ
d (ω).

⇒ (ω + µσ −∆σ(ω))G
σ
d(ω) = 1 + UGσσ

d (ω), (A.26)
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với ∆σ(ω) =
∑

k

|Vkσ|2

ω − εkσ
.

Hàm Green Gk2σ
d (ω) =≪ ndσ̄dσ; d

+
σ ≫ω. Phương trình chuyển động

ωGσσ
d (ω) =

〈
{ndσ̄dσ, d

+
σ }
〉
+ ≪ [ndσ̄dσ, H]; d+σ ≫ω

(A.3,A.13)⇒ ωGσσ
d (ω) = ⟨ndσ̄⟩+

∑
k

V ∗
kσ ≪ ndσ̄ckσ; d

+
σ ≫ω −

∑
k

Vkσ ≪ c+kσdσ̄dσ; d
+
σ ≫ω

+
∑
k

V ∗
kσ̄ ≪ d+σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω −(µσ − U) ≪ ndσ̄dσ; d

+
σ ≫ω

⇒ (ω + µσ − U)Gσσ
d (ω) = ⟨ndσ̄⟩+

∑
k

V ∗
kσ ≪ ndσ̄ckσ|d+σ ≫ω

+
∑
k

V ∗
kσ̄ ≪ d+σ̄ ckσ̄dσ; d

+
σ ≫ω −

∑
k

Vkσ ≪ c+kσdσ̄dσ; d
+
σ ≫ω . (A.27)

⇒ (ω + µσ − U)Gσσ
d (ω) = ⟨ndσ̄⟩+

∑
k

|Vkσ|2 I1
(ω − εkσ)2

Gσ
d(ω) +

∑
k

|Vkσ|2

ω − εkσ
Gσσ

d (ω)

+
∑
k

V ∗
kσ̄

M+
kσ(ω)

〈
d+σ̄ ckσ̄

〉
+
∑
k

V ∗
kσ̄

M+
kσ(ω)

〈
d+σ̄ ckσ̄

〉
∆σ(ω)G

σ
d(ω)

−
∑
kk′

V ∗
kσ̄Vk′σ̄

M+
kσ(ω)

〈
c+k′σ̄ckσ̄

〉
Gσ

d(ω) +
∑
k

|Vkσ̄|2

M+
kσ(ω)

Gσσ
d (ω)

+
∑
k

V ∗
kσ̄

M−
kσ(ω)

〈
c+kσ̄dσ̄

〉
−
∑
k

Vkσ̄
M−

kσ(ω)

〈
c+kσ̄dσ̄

〉
∆σ(ω)G

σ
d(ω)

−
∑
kk′

Vkσ̄V
∗
k′σ̄

M−
kσ(ω)

〈
c+kσ̄ck′σ̄

〉
Gσ

d(ω) +
∑
k

|Vkσ̄|2

M−
kσ(ω)

Gσσ
d (ω).

Áp dụng gần đúng
〈
d+σ̄ ckσ̄

〉
=
〈
c+kσ̄dσ̄

〉
= 0, ta rút gọn được

[
ω + µσ − U −∆σ(ω)−

∑
k

|Vkσ̄|2
(

1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)]
Gσσ

d (ω)

= ⟨ndσ̄⟩ −

[
−
∑
kk′

V ∗
kσ̄Vk′σ̄

〈
c+k′σ̄ckσ̄

〉( 1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)]
Gσ

d(ω) (A.28)
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* Hàm Green ≪ ckσ̄; c
+
k′σ̄ ≫ω

ω ≪ ckσ̄; c
+
k′σ̄ ≫ω =

〈
{ckσ̄, c+k′σ̄}

〉
+ ≪ [ckσ̄, H]|c+k′σ̄ ≫ω

= δkk′ + εkσ̄ ≪ ckσ̄; c
+
k′σ̄ ≫ω +Vkσ̄ ≪ dσ; c

+
k′σ̄ ≫ω .

Ta chỉ xét tới hàm Green một hạt nên bỏ qua ≪ dσ; c
+
k′σ̄ ≫ω thì

ω ≪ ckσ̄; c
+
k′σ̄ ≫ω=

δkk′

ω − εkσ̄
.

〈
c+k′σ̄ckσ̄

〉
=

i

2π
lim
ε→0

∫ +∞

−∞

(
≪ ckσ̄; c

+
k′σ̄ ≫E+iε

)
−
(
≪ ckσ̄; c

+
k′σ̄ ≫E−iε

)
f(E)dE

=
i

2π
lim
ε→0

∫ +∞

−∞
f(E)dEδkk′

(
1

E + iε− εkσ̄
− 1

E − iε− εkσ̄

)
=

i

2π
lim
ε→0

∫ +∞

−∞
f(E)dEδkk′

−2iε

(E − εkσ̄)2 + ε2

= δkk′

∫ +∞

−∞
f(E)dE

[
1

π
lim
ε→0

ε

(E − εkσ̄)2 + ε2

]
= δkk′

∫ +∞

−∞
f(E)dEδ(E − εkσ̄)

= δkk′f(εkσ̄). (A.29)

Sử dụng (A.28) và (A.29)

⇒

[
ω + µσ − U −∆σ(ω)−

∑
k

|Vkσ̄|2
(

1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)]
Gσσ

d (ω)

= ⟨ndσ̄⟩ −

[
−
∑
kk′

V ∗
kσ̄Vk′σ̄

(
1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)
δkk′f(εkσ̄)

]
Gσ

d(ω)

= ⟨ndσ̄⟩ −

[
−
∑
k

|Vkσ̄|2
(

1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)
f(εkσ̄)

]
Gσ

d(ω). (A.30)

Đặt

Πiσ(ω) =
∑
k

|Vkσ̄|2
(

1

M+
kσ(ω)

+
1

M−
kσ(ω)

)
F (i)(εkσ̄)
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với

F (1)(εkσ̄ = f(ω) =
1

1 + eβω
;F (2)(εkσ̄ = 1− f(ω);F (3)(εkσ̄ = 1 (A.31)

Từ (A.26, A.30), thực hiện biến đổi ta được

[ω + µσ − U −∆σ(ω)− Π3σ(ω)]G
σσ
d (ω) = ⟨ndσ̄⟩ − Π1σ(ω)G

σ
d(ω). (A.32)

⇒ Gσ
d(ω) [ω + µσ −∆σ(ω)] = 1 +

U ⟨ndσ̄⟩
ω + µσ − U −∆σ(ω)− Π3σ(ω)

− UΠ1σ(ω)G
σ
d(ω)

ω + µσ − U −∆σ(ω)− Π3σ(ω)

=
1− ⟨ndσ̄⟩

ω + µσ −∆σ(ω) +
UΠ1σ(ω)

ω + µσ − U −∆σ(ω)− Π3σ(ω)

+
⟨ndσ̄⟩

ω + µσ − U −∆σ(ω)−
UΠ2σ(ω)

ω + µσ −∆σ(ω)− Π3σ(ω)

.

(A.33)
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Phụ lục B

Phương trình tuyến tính hóa DMFT

Tính tích phân phương trình (2.1.24). Xét

I =

∫
dx ln

x2 + 3a2

(x2 − a2)2
=

∫
dx
[
ln(x2 + 3a2)− 2 ln |x2 − a2|

]
.

Đặt b = a
√
3. Tính

I1 =

∫
dx ln(x2 + 3a2).

Tích phân từng phần vớiu = ln(x2 + b2), du =
2xdx

x2 + b2
, dv = dx, v = x.

⇒ I1 = x ln(x2 + b2)−
∫
dx

2x2

x2 + b2

= x ln(x2 + b2)−
∫
dx

2(x2 + b2)− 2b2

x2 + b2

= x ln(x2 + b2)− 2x+ 2b2
∫

dx

x2 + b2

= x ln(x2 + b2)− 2x+ 2b

∫
d
(
x
b

)(
x
b

)2
+ 1

= x ln(x2 + b2)− 2x+ 2b arctan
x

b
. (B.1)
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I2 =

∫
dx ln |x2 − a2|

(u = ln
(
x2 − a2

)
; du =

2xdx

x2 − a2
; dv = dx; v = x)

= x ln |x2 − a2| −
∫

2x2dx

x2 − a2

= x ln |x2 − a2| −
∫
dx

2(x2 − a2) + 2a2

x2 − a2

= x ln |x2 − a2| − 2x− a

∫
dx

(
1

x− a
− 1

x+ a

)
= x ln |x2 − a2| − 2x− a ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣ . (B.2)

Cuối cùng thu được

I =

∫
dx ln

x2 + 3a2

(x2 − a2)2
= x ln(x2 + 3a2)− 2x+ 2

√
3a arctan

x√
3a

− 2

[
x ln |x2 − a2| − 2x− a ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣] . (B.3)
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Phụ lục C

Phương trình tuyến tính hóa DMFT

Tính tích phân phương trình (2.1.20) khi ∆ > U . Tích phân (2.1.20) có thể viết lại

Itbn(U,∆) =

∫ −U/2

−∆/2

dεiP (εi) lnZ(εi, ⟨ni⟩ = 2) +

∫ U/2

−U/2

dεiP (εi) lnZ(εi, ⟨ni⟩ = 1)

+

∫ ∆/2

U/2

dεiP (εi) lnZ(εi, ⟨ni⟩ = 0)

=
1

∆

∫ −U/2

−∆/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4− 2εiU

(ε2i − U2/4)
2 +

1

∆

∫ U/2

−U/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4

(ε2i − U2/4)
2

+
1

∆

∫ ∆/2

U/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4 + 2εiU

(ε2i − U2/4)
2

= 2
1

∆

∫ ∆/2

U/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4 + 2εiU

(ε2i − U2/4)
2 +

1

∆

∫ U/2

−U/2

dεi ln
ε2i + 3U2/4

(ε2i − U2/4)
2 (C.1)

Đặt x = εi, a = U/2, khi đó

∫
dx ln(x2 + 3a2 + 4ax) =

∫
dx ln

[
(x+ 2a)2 − a2

]
=

∫
d(x+ 2a) ln

[
(x+ 2a)2 − a2

]
(Sử dụng kết quả của phương trình (B.2))

= (x+ 2a) ln(x2 + 3a2 + 4ax)2 − 2(x+ 2a)− a ln
x+ a

x+ 3a
.∫

dx ln(x2 − a2)2 = 2

∫
dx ln(x2 − a2) (Tương tự dạng (B.2))

= 2

[
x ln(x2 − a2)− 2x− a ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣] .
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Như vậy

∫
dx ln

x2 + 3a2 + 4ax

(x2 − a2)2
= (x+ 2a) ln(x2 + 3a2 + 4ax)2 + 2(x− 2a)− a ln

x+ a

x+ 3a

− 2x ln(x2 − a2) + 4x+ 2a ln

∣∣∣∣x− a

x+ a

∣∣∣∣ . (C.2)

Sử dụng kết quả phương trình (B.3), (C.2) và thay cận vào phương trình (C.1) thu được

Itbn(U,∆) =− 4U

∆
ln 2U + (1 +

2U

∆
) ln

[(
∆

2
+
U

2

)2

− U2

4

]

+
U

∆
ln

∆ + 3U

∆+ U
+

πU√
3∆

+ 2− 2 ln

∣∣∣∣∣
(
U

2

)2

−
(
∆

2

)2
∣∣∣∣∣

− 2U

∆
ln

∆ + U

|∆− U |
, với∆ > U. (C.3)
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Phụ lục D

Phương trình tuyến tính hóa DMFT

G↑(↓) = −iπρ↑(↓)

η↑(0) = ic1; η↓(0) = ic2; a = U/2 + εi; b = U/2− εi.

Tính G↓(0, εi).

G↑(0, εi) =
1− ⟨ni⟩ /2

(b− ic1) + Uic2(−a− ic1 − 2ic2)−1
+

⟨ni⟩ /2
−a− ic1− Uic2(b− ic1− 2ic2)−1

=
(1− ⟨ni⟩ /2)(a+ ic1 + 2ic2)

(a+ ic1 + 2ic2)(b− ic1)− iUc2
− ⟨ni⟩ /2(b− ic1 − 2ic2)

(b− ic1 − 2ic2)(a+ ic1) + iUc2
.

Tương tự

G↓(0, εi) =
(1− ⟨ni⟩ /2)(a+ ic2 + 2ic1)

(a+ ic2 + 2ic1)(b− ic2)− iUc1
− ⟨ni⟩ /2(b− ic2 − 2ic1)

(b− ic2 − 2ic1)(a+ ic2) + iUc1
.

Xét

G↑(0, εi) =
(1− ⟨ni⟩ /2)(a+ i(c1 + 2c2))[ab+ c1(c1 + 2c2) + i[Uc2 + ac1 − b(c1 + c2)]]

[ab+ c1(c1 + 2c2)]2 + [uc2 + ac1 − b(c1 + 2c2)]2

− ⟨ni⟩ /2[b− i(c1 + 2c2)][ab+ c1(c1 + 2c2)− i[Uc2 + bc1 − a(c1 + 2c2)]]

[ab+ c1(c1 + 2c2)]2 + [Uc2 − bc1 + a(c1 + 2c2)]2
.
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Bỏ qua các số hạng bậc lớn hơn 2 của c1 và c2 ta nhận được

G↑(0, εi) ≃
[1− ⟨ni⟩ /2][a2b+ ac1(c1 + 2c2) + ia[Uc2 + ac1 − b(c1 + 2c2) + b(c1 + 2c2)]]

a2b2

− ⟨ni⟩ /2[ab2 − ib[Uc2 + bc2 + bc1 − a(c1 + 2c2) + a(c1 + 2c2)]]

a2b2

=
(1− ⟨ni⟩ /2)[a2b+ ia(Uc2 + ac1)]− ⟨ni⟩ /2[ab2 − ib(Uc2 + bc1)]

a2b2
.

Suy ra

ℑG↑(0, εi) =
(1− ⟨ni⟩ /2)a(Uc2 + ac1) + ⟨ni⟩ /2b(Uc2 + bc1)

a2b2
. (D.1)

Tương tự thay c1 thành c2 nhận được

ℑG↓(0, εi) =
(1− ⟨ni⟩ /2)a(Uc1 + ac2) + ⟨ni⟩ /2b(Uc1 + bc2)

a2b2
. (D.2)

Với

a2b2 =

(
U

2
+ εi

)2(
U

2
− εi

)2

=

(
ε2i −

U2

4

)2

⟨O⟩ = 1

∆

∆/2∫
−∆/2

O(εi)dεi.

Đặt

t↑ = 1; t↓ = r; r =
t↓
t↑
;

ic1 = η↑ = G↑(0) = −iπρ↑ ⇒ ic1 = −πt2↑ρ↑;

ic2 = η↓ = G↓(0) = −iπρ↓ ⇒ ic1 = −πt2↓ρ↓.

Lấy trung bình cộng hai vế của phương trình (D.1) và (D.2) ta thu được hệ phương trình

tuyến tính hóa DMF cho giá trị trung bình cộng ρ↑tbc(0) = t2↑ρ↑tbca11 + t2↓Uρ↓tbca12

ρ↓tbc(0) = Ut2↑ρ↑tbca21 + t2↓ρ↓tbca22

⇒

 ρ↑tbc(0)(t
2
↑a11 − 1) + t2↓Ua12ρ↓tbc(0) = 0

ρ↑tbc(0)Ua21t
2
↑ + (t2↓a22 − 1)ρ↓tbc(0) = 0

(D.3)
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với

a11 = a22 = I1 =
1

∆

∆/2∫
−∆/2

(1− ⟨ni⟩ /2)a2 + ⟨ni⟩ /2b2

a2b2
dεi

a12 = a21 = I2 =
1

∆

∆/2∫
−∆/2

(1− ⟨ni⟩ /2)a+ ⟨ni⟩ /2b
a2b2

dεi.

Từ hai phương trình (D.1) và (D.2) ta có

ln ρ↑tbc(0) = ln
t2↑ρ↑tbc[(1− ⟨ni⟩ /2)a2 + ⟨ni⟩ /2b2] + Ut2↓[(1− ⟨ni⟩ /2)a+ ⟨ni⟩ /2b]ρ↓tbc

a2b2

ln ρ↓tbc(0) = ln
Ut2↑ρ↑tbc[(1− ⟨ni⟩ /2)a+ ⟨ni⟩ /2b] + t2↓[(1− ⟨ni⟩ /2)a2 + ⟨ni⟩ /2b2]ρ↓tbc

a2b2

Tương tự, lấy trung bình nhân cho hai vế của phương trình (D.1) và (D.2) ta được hệ

ρ↑tbn(0) = exp

 1

∆

∆/2∫
−∆/2

dεi ln
t2↑ρ↑tbn[(1− ⟨ni⟩ /2)a2 + ⟨ni⟩ /2b2] + Ut2↓[(1− ⟨ni⟩ /2)a+ ⟨ni⟩ /2b]ρ↓tbn

a2b2


(D.4)

ρ↑tbn(0) = exp

 1

∆

∆/2∫
−∆/2

dεi ln
Ut2↑ρ↑tbn[(1− ⟨ni⟩ /2)a+ ⟨ni⟩ /2b] + t2↓[(1− ⟨ni⟩ /2)a2 + ⟨ni⟩ /2b2]ρ↓tbn

a2b2


(D.5)

Hệ này không còn là hệ hai phương trình tuyến tính cho ρ↑tbn(0) và ρ↓tbn(0) nữa. Tuy

nhiên hệ này có hai ẩn số có thể giải tính số.
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