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MG DAU
Li do chon dé tai

Hé cac fermion tuong quan va mat trat tu 1a mot trong nhitng chii dé nghién ctu tién phong
trong vat 1y cac chat co dac trong nhieu thap ky qua. Tuong tdc Coulomb trén nit va mat
trat tu 1a hai nguyén nhan chinh dan t6i chuyén pha kim loai — dién moi. Chuyén pha kim
loai — dieén moi gay ra bdi tuong quan dien tit goi 1a chuyén pha Mott — Hubbard, trong khi
d6 mat trat ty gay nén dinh xit Anderson. Sy tuong ho gitta mat trat tu va tuong tac dan t6i
nhiéu hiéu tng tinh té va dat ra nhing thach thic co ban cho ca 1y thuyét 1an thiyce nghiem,
khong chi trong vat 1y chat co dic ma ca trong linh vifc cdc nguyeén tit lanh trén mang quang
hoc, noi ma cac thong s6 ciia hé duge dé dang kiém soat va thay doi. Do vay, viéc nghién
citu 1y thuyét cic tinh chat dién ti clia cac vat lieu mat trat tu véi tuong tac Coulomb khac
nhau & hai loai ntt xen ké 1a quan trong v can thiét. Vé mit 1y thuyét, c6 hai mo hinh chi
yéu mo ta dong thoi hai hiéu ing ké trén 1a mo hinh Anderson-Hubbard (AH) va mo hinh
Anderson-Falicov-Kimball (AFK). Khi nghién cttu v6i hé c6 mat trat tu thi gia tri dién hinh
ctia bién ngdu nhien déng vai trdo quan trong cho chuyén pha Anderson. Dobrosavljvec va céc
cong su da phat trién ly thuyét moi truong dién hinh (Typical Medium Theory: TMT) dé
nghién cttu cac hé khong trat tu, trong dé6 mat do trang théi dién hinh (TDOS) duge xap xi
bang cach 1ay theo trung binh nhan cac cau hinh khong trat ti, thay cho mat do trang thai
lay theo trung binh cong. Ngoai 1y thuyét moi truong dién hinh duge 4p dung chii yéu cho he
mat trat ty manh, c6 mot 1y thuyét khac stt dung ham phan bd xic suat toan phan ciia mat
do xac suat dinh x1t lam thong sb trat tu ctia chuyén pha Anderson trong khuon khé ctia
DMFT. Ly thuyét nay duge goi la 1y thuyét truong trung binh dong thong ke (statistical
DMFT). Gidn do pha tit ¢ trang thai co ban ctia AH tai lap day mot nita nhan dugc tir cong
trinh ctia Byczuk va cong su cho thay sit canh tranh gitta tuong tac va mat trat tu dan té6i
cac mién kim lai thuan tir va phan sat tit duge tim thay khi tuong tac yéu. Trai véi sy phong
pht vé cac két qua 1y thuyét & trén, cac thuc nghiem gap nhicu khoé khan hon, béi vi rat kho
dé thiét ké va tao ra mot hé c6 do mat trat tu A ciing bac véi U trong cau tric dién tit clia
né. Nam 2005, nhém thiye nghiem ¢ Han Quéc da nghién citu chuyén pha ¢ hé c6 mat trat

tu va tuong quan trén vat lieu SrTi;_,Ru,Os, két qua nhom da tim ra hang loat pha khac



nhau tuy thuoc vao nong do pha tap. Nhitng kho khan khi tién hanh nghién citu cac hiéu
tng clia mat trat tu va tuong quan dieén tit trén vat lieu thuc té c6 thé duge khic phuc nho
sit phét trién ctia cac thi nghiém véi cac nguyen tii siéu lanh trén mang quang hoc. Khi siéu
lanh 1a cdc he nguyen tit (hodc phan i) lodng duge lam lanh dén nhi¢t do rat thap (vai nK),
va duge bay nhd cac t6 hgp thich hgp clia cac tia sang. Nhitng hé théng nay rat linh hoat va
dé kiém soat, va da chiing t6 la cong cu rat hita hen cho viéc nghién cttu nhitng hé méat trat
tu va tuong tac.

Tt két qua nghién ctu thiye nghiém vat liéu ctia nhom cac nha vat Iy Han Quéc, ciing nhu
kha ning tao ra mang quang hoc kém theo méat trat tu, viéc nghién citu Iy thuyét cic tinh
chat dién t1t clia cdc vat lieu mat trat tu véi tuong tdc Coulomb phu thude vao niat 1 quan

trong va can thiét.

Phuong phap nghién ciu

Dé mo ta chuyén pha kim loai dién moi trong cac mo hinh néi trén ching t6i st dung ly
thuyét truong trung binh dong (DMFT) cu thé stt dung phuong phap phuong trinh chuyén
dong (EOM) gidi cho bai toan tap, két hgp véi Iy thuyét moi truong dién hinh (TMT).

NoO6i dung nghién citu

1) Khao sat sy &nh hudng ctia phan b6 Gauss ctia mat trat tu len gidn do pha cho mo hinh
AH va AFK. 2) Nghién citu gidn do pha ctia mo hinh AH mat can bang khoi lugng tai lap

day mot nita va mo6 hinh AH c¢6 thé tuong tac phy thude vao nit.

B6 cuc cta luan an

B6 cuc clia luan 4n bao gom phan md dau va ba chuong chinh: Chuong 1: Dién moi Mott,
dien moi Anderson; Ly thuyét moi trusng dién hinh (TMT) va Iy thuyét trudng trung binh
dong DMFT; Mang quang hoc. Chuong 2: Nghién ctu chuyén pha MIT trong he AFK va
AH c6 mat trat ty phan bd theo ham phan bé Gauss. Chuong 3: Nghién cttu gian do pha cho
mo hinh AH tai 1ap day mot nita c6 mat can bang khoi luong va gidn do pha cho mo hinh

AH tai lap day mot ntta c¢6 tuong tac phu thuoc vao nit.



Chuong 1

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

1.1 Dién moéi Mott va dién mo6i Anderson

1.1.1 Dién moé6i Mott

Dé phan biét chat ran thanh kim loai, dién mai va ban dan tai nhiét do khong do tuyet déi,
ngudi ta dya vao 1y thuyét ving nang lugng. D6i véi kim loai, viing dan (ving trén cling)
bi lap day mot phan, trong khi d6, déi véi dien moi, ving dan va viing héa tri c6 mot khe
cam ¢d 3 eV - 6 eV. Trong truong hop gitta viing dan va viing hoa tri c6 mot khe hep (c6 1
eV), ta goi chat d6 1a ban dan, né tré thanh mot chat dan yéu khi ¢6 sy kich thich nhiet
dien tit. Miac du btic tranh viing ning lugng da rat thanh cong trong viéc phan loai cac chat
ran, tuy nhién véi rat nhiéu oxit kim loai chuyén tiép c6 ving d lap day mot phan da bicu
hien nhu mot chat dan dieén kém va phan 16n 1a chat cach dien (vi du nhu NiO, CO,, V,03).
Doi véi cac vat lieu nhu NiO, tuong quan gitta dién ti - dién tit déng vai tro quan trong: luc
day Coulomb giita cac dién tit c6 thé 1a ngudn goc dan t6i biéu hién ciia ching la dien moi.
Mott 1a ngusi dau tien xay dung céc gan ding quan trong dé tit su tuong quan manh ciia
cac dién tit c6 thé dan t6i mot trang thai dien moi. Trang thai dien moi nay duge goi 1a dien
moi Mott. Mott xét mot mang tinh thé gom mot quy dao dién ti trén mdi nit mang. Khi
khong c6 tuong quan dién tir, mot ving don duge hinh thanh do sy xen phu ctia cac quy dao
nguyén tit trong hé, viing sé lap day khi hai dién t ¢6 spin trai nguge nhau trén mdi nat.
Tuy nhién, v6i hai dién tit c6 spin trai nguoc nhau sé c6 luc day Coulomb, khi d6 Mott lap
luan riang ving sé chia lam hai: mic thap hon duge hinh thanh tit mot dién t chiém mot

nit tréong, viing cao hon duge hinh thanh khi mot dién tit chiém lay vi tri da c6 sin mot



dien tt. V6i mdi dien t trén moi nat thi ving dudi lap day, he 1a dién moi.
Mot mo hinh 1y thuyét dau tien duge dé xuat dé giai thich cho chuyén pha giita kim loai va

dién moi Mott 13 mo Hinh Hubbard. Mo hinh duge viét dudi dang lugng tit hoa lan thi hai

1 1
H=—t Z (czo,cjg + H.c.) + UZ (nn - 5) (nw - 5) — 1NN, (1.1.1)

<ij> i
vél c;-ra (¢ir) 1an lugt 1 céc todn tit sinh (hiy) dién t1t & viing don tai nat 7, spin . Sy canh

tranh gitta U va t sé quyét dinh hé ¢ pha dién moi hay pha kim loai.

1.1.2 Dién moi Anderson

MAt trat tu ton tai rdt pho bién trong tinh thé vat rin. Tuy nhién, trong thuc té mang tinh
thé khong bao gid hoan héo, sé ¢6 nhitng 16i, khiém khuyét, thita hosc tréng nguyen tit va
dan t6i pha vo tinh chat bat bién tinh tién. Nam 1958, Anderson da dua ra mot cai nhin méi
ve mat trat tu, theo dé chi can mot lugng nho mat trat tur ¢6 thé anh huéng mot cach dinh
tinh va dang ké dén tinh chat vat 1y ctia he. Chuyén pha kim loai - dién moi gay ra béi mat
trat tu goi la chuyén pha Anderson, dién moi d6 goi la dién moi Anderson (hodic dinh xi
Anderson). O s6 chidu d = 1,2, bing phuong phap ma tran chuyén va gan ding nhém tai
chuan héa (RG) nhom Abrahams da chi ra ring ¢ nhiét do khong do tuyet doi, véi do mat
trat tu bat ky, hé ¢ pha dinh xit Anderson, khong c6 su chuyén pha va bt dau cé sy chuyén

pha & s6 chieu d = 3.

Van dé nay c6 thé duge hiéu trong khuon khé ctia mot 1y thuyét truyén dan luong tit. Tuy
nhién cac dic diém dinh tinh chinh ctia no, gitta dinh x& yéu va manh cé thé thu duge thong
qua btic tranh tdn xa nhiéu lan, né cung cdp mot cai nhin truc quan dé danh gia anh hudng
clia mat trat tu. Séng dén duge gia dinh lan truyen tir do trong khong gian va chiu sy tan xa
dan hoi tit mdi tap chat. Sau do, tat ca cac séng duge tan xa nhiéu lan c6 thé giao thoa va
mat do ham soéng 13 két qua ciia qué trinh giao thoa phiic tap. Két qua 1a giao thoa luong ti
lam ting xac suat trd vé vi tri ban dau (déng gép clia cic quy dao vong), mic dit chuyén
dong van 1a khuéch tan nhung hing s6 khuéch tan va do dan dién gidm. Khi khong c6 mat
trat tu, ham séng ctia dién tit trong mang tinh thé tuan hoan chinh 1a ham séng Bloch.

Nhung khi c¢6 mat trat ty, thay vi coi cac dién tit nhu cac séng lan truyén véi thoi gian song



ngan, ching c6 thé xem nhu séng han ché trong khong gian c6 thoi gian séng dai. Ham song
¥(r) clia dién t nhu ham mi dinh xit xung quanh diém 7o mot khodng cach £ (goi 1a do dai

dinh x1).

1.2 Ly thuyét méi trudng dién hinh

1.2.1 Ly thuyét trudng trung binh dong (DMFT)

Ly thuyét truong trung binh dong dudce xay dung dé tiép can cac van dé lien quan dén he
tuong quan manh, dia trén ¥ tudng chi yéu la thay thé mot mang bang mot bai toan mot
nut lugng t nhing vao mot moi truong hiéu dung duge xac dinh tu hgp. Muc dich chinh cia
Iy thuyét truong trung binh dong la thay vi giai quyét v6i bai toan mang v6i nhiéu bac tu do,
chiing ta xét mot nit lugng tit nhing trong mot bé cac dien tit chita tat ca cac bac ti do con
lai. Khi d6 bai toan sé dugce dua vé bai toan Anderson mot tap hiéu dung, cac bac tu do cla
bé dién tit duge lay gan ding bang mot ham lai va phai xac dinh mot cach tu hgp. Ham tac

dong DMFT c6 thé duge biéu dién thong qua trudng trung binh "Weiss" G(7; — 72) nhu sau

B B
Sloc = _/dTl /dT2 Z Z C;(Tl)ggl(Tl - TQ)COU(TQ)
0

0 o j,k#0
B
—I—U/O drci () e (1) g, (7)o (7). (1.2.1)

Ta c6 mdi quan he gitta ham Green GE?(),(T — 7') v6i nit i = 0 duge dua ra va ham Green clia
toan mang
0 _
G = Gijo — GiooGagy Gojo (1.2.2)
cong thitc diing cho mot mang tong quat. Dé thuan tien, méi quan hé gitta cac ham Green dia

phuong Gy, = G, va truong trung binh "Weiss" G~ duge thé hién qua phuong trinh Dyson

G iwn) = G, (iwn) — Zo(iwy) = iwn + 1 — Ag(iw,) — Xo (iwy,).



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

cho bdi

1
Go (iwn) = - —. 1.2.3
ko (in) iwy, — ex + 1 — Ly (iwy) ( )

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

oo

Gulicn) = Y Gulivn) = [ a2

iwn, — €+ p— Xo(iwy,)’

—00

trong dé6 po(w) tuong ting v6i ham mat do trang thai khong tuong téc. Vong tu hop trong
DMFT duge dong lai bang phuong trinh

G, (iwy,) = —% / H Dcjy, Doy [co(iwn) o, (iwn)] €xp[—Sioc) s (1.2.4)

véi Z = [ [] D¢, Deip expl—Sioe]. Céc phuong trinh (1.2.1)-(1.2.4) tao thanh he phuong trinh
tu hop cho ham Green dia phuong G, (iw,) va nang lugng rieng X, (iw, ). Tuy vay, viéc giai

bai toan mot tap van la mot bai toan khé, khong thé giai tong quat.

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

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

Anderson - Hubbard cho dién tit tap v6i Hamiltonian

H = —tz CZO_CJ'O— + Z ginig + U Z Nty (1.2.5)
13,0 e 7
nang lugng ionic g; 1 bién ngau nhién dia phuong, tuan theo mot ham phan b6 P(g;), c6 thé
la mot ham lien tuc. Néu trong khuon kho ctia DMFT &nh huéng clia mét trat tu cé thé dude
xac dinh thong qua gia tri trung binh ciia LDOS, khi khong c6 tuong téac (U = 0) phuong
phap tré thanh gan dung CPA, n6é khong mo ta dugce tinh chat vat 1y ctia dinh xtt Anderson.
Dé khic phuc duge didu nay Dobrosavljevic da cling cac cong st dua ra mot bién thé cia
DMFT & dé gia tri trung binh nhan ctia LDOS duge tinh toan tu hop nhu mot tham s6 trat
tit cho chuyén pha Anderson. Ly thuyét dé goi 1a Iy thuyét moi trudng dién hinh (TMT).



Gia tri dién hinh ctia LDOS dudc lay gan ding bang gia tri trung binh nhan ctia LDOS.

Ham mat do trang thai dién hinh TDOS dugc cho béi
Pryp(w) = exp {/deiP(si) In p(w,ai)} : (1.2.6)

trong d6 LDOS p(w, ¢;) = —1/73G(w, €;). Ham Green tuong tng véi pyyp(w) duge xac dinh
bdi bién doi Hilbert
o0 Dt (w/>
Gy = / du e\ ). (1.2.7)

’
o w—w

Cubi cuing, vong lap duge khép lai bang viéc dat ham Green clia moi truong hieu dung Gen

bang v6i ham Green tuong ting véi tham s6 trat tu dia phuong, nghia 1a
Gem(w) = Go(w — X(w)) = Giyp(w). (1.2.8)

O day, cac bude duge xac dinh béi cac phuong trinh (1.2.6)-(1.2.8) 1a khong chi gianh rieng
cho bai toan khong c6 tuong tac. Quy trinh gidng nhu vay cé thé dude st dung trong bat ky

ly thuyét dic trung bdi mot nang huigng rieng dia phuong.

1.3 Cac nguyén ti lanh trén mang quang hoc

1.3.1 Mang quang hoc trat tu

Phuong phéap dé luu trit va bay céc nguyeén tit trung hoa hay céc hat dién tich duge dugce
dung trong cic thi nghiém la chia khéa cho nhiing tién bo khoa hoc tit pham vi hat co ban
cho t6i cac nguyén ti cuc lanh. 0 day, ching toi tap trung vao bay nguyén ti trung hoa
dung ludng cyc quang. Mudn tao thanh mang cac nguyén tit thi ngudi ta phai tao ra cac thé
bay sip xép mot cach tuan hoan. Diéu nay c6 thé lam dude bang cach diing cac chiim laser
két hgp chiéu nguge chiéu vao nhau. Hai chiim séng két hgp chiéu vao nhau sé tao nén séng
ditng v6i cac bung séng va nit song c¢d dinh trong khong gian. Khi ta dua vao cac nguyén ti
sieu lanh thi nhitng diém ntt séng hay bung séng la nhitng diém giam cam nguyén ti tuy
theo diéu chinh séng 1a xanh hay dé. Néu dung hai cip chtim séng theo hai phuong vuong
goc thi ta c6 thé tao nén mang hai chiéu, néu diing ba cip chiim séng thi ta c6 thé tao mang

ba chiéu.



1.3.2 Mang quang hoc mat trat tu

MAt trat tu c6 thé duge dua vao hé nguyeén tit cire lanh bang mot vai cach. Mot cach hieu
qué dé tao ra thé ngau nhién la dya trén Iuc ludng cuc gay ra bdi trudng dien tit cia nguyéen
tit. Khi dua vao mot trusng dién tit E(r) chang han nhu laser, mot nguyen tit sé trai qua
mot ludng cye dien 1d két qua ciia sy lien két gitta dien truong va ludng ciye dién nguyén ti
cam tng va dan ra mot thé goi la thé ludng cuc

~ 3we*TI(r)

V(r) = 2 (1.3.1)

trong do I(r) 1a cudng do ctia truong, I' 14 t6¢ do phan ra clia trang thai kich thich. A 1a sy
chénh lech gitta tan s6 ctia chtum laser wy, va tan s6 rieng clia nguyén t1t wo: néu A < 0 (laser
diéu chinh 4nh sang d6), thé nang l1a hut, con A > 0, laser diéu chinh anh sang xanh, thé la

thé day.

Hinh 1.3.1: (a) Hién thyc héa thi nghigm mo ta tao thé ngau nhién 16m dém. Mot chium tia lazer c6 dudng
kinh D v& budc séng A duge hoi tu bing mot thiu kinh hoi tu. Chum tia héi tu c6 dudng kinh D’ duge tan
xa bdi mot kinh khuéch tdn. Mo hinh dém quan sat dudc trén tiéu dién ctia thau kinh. Chiim tia tan xa phan
ky thanh mot vét ¢6 ban kinh w trén mit phing tiéu cy. (b) Hinh &nh mot thé mat trat ty bat ding huéng
tao ra bing cach sit dung quang hoc hinh tru dé tao dién thé ngdu nhien 1D cho BEC theo chiéu Oz [?].



Chuong 2

Hé fermion tuong tac véi mat trat tu

c6 phan bo Gauss

Trong chuong nay, ching toi khdo sat anh hudng ctia phan bé Gauss lén gian do pha cho
hai mo hinh AH va AFK: (1) Gidn do pha cho mo hinh Anderson Hubbard tai lap day mot
nita véi phan bd déu va phan bé Gauss cho bién ngau nhién; (2) Gian d6 pha cho mo6 hinh
Anderson-Falicov-Kimball tai 1ap day mot nita ¢c6 phan bd Gauss cho tap va phan bd déu

cho thé tuong tac Coulomb.

2.1 M6 hinh Anderson Hubbard (AH)

2.1.1 M6 hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo6 hinh Anderson - Hubbard ¢6 dang

H = —t Z (a}aajg + H.c.) + Z EiNie + UZnnnw, (2.1.1)
<ij>0 i i

Niang lugng tai mdi nut &; 1a bién ngdu nhién phan bd theo mot ham phan bd P(g;). Trong

phan nay, ching t6i khao sat cd ham phan bd déu (Pp,) va ham phan bd Gauss (Pg,) cho

bién ¢; lan lugt nhu sau Pg, = ALBOO (% —leil) , Poa = /ﬁéaexp(—&sf/Aéa) véi 0 1a

ham bac thang, A 1a do 16n méat trat tu. Dé c6 thé so sanh hai ham phan bé khac nhau, gia

tri Ag, dudce chon sao cho phuong sai ciia ham phan bé Gauss bang véi phuong sai clia ham

phan bé déu tic 1a A, = Age = A.
M6 hinh Anderson mot tap v6i méi gia tri nang lugng €; dude nhing trong bé dién tit khong
tuong tac dugce biéu dién nhu sau

Hipp = Z(gi — )Ny + Ungppng, + Z EkcLUckg + Z <chzo_aig + Vk*ajackg) , (2.1.2)
ko

o ko
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Ham lai hoa dugc xac dinh thong qua thanh phan ma tran V,, va tham sb g,
Vi
= _ 2.1.3
o) =3P 2.13)

V6i moéi mot nang luong &;, ham mat do trang thai dia phuong (LDOS) sé duge xac dinh
nhu sau p(w, &) = —SG(w,&;)/m. Sau d6 chiing ta c6 thé xac dinh gia tri trung binh
nhan ciua LDOS py, = exp[(Inp(w,e;))] cing nhu gia tri trung binh cong cia LDOS
pie = (p(w, &), v6i (O(g;)) = [ de;P(g;)O(g;). Ham Green ctia mang thu dugc tit bién doi
Hilbert G,(w) = / dw/fjaﬁw;)/, v6i o ki hieu cho "arith" hosc "geom". O day, ching toi
xét cho mang Bethe véi vo han két noi, py(e) = ﬁm, W la dong rong vung,
véi dieu kien tu hgp tuong tng la n(w) = W2G(w)/16. Chung t6i sit dung phuong phap

phuong trinh chuyén dong. Bai toan xét ¢ giéi han thuan tit tai lap day mot nita, cu thé
(ny) = (n)) = (n;) /2 va u = U/2. Ham Green tap thu dugc tit gan ding phuong trinh chuyén
dong nhu sau

1—<n; > /2
w =& +U/2=n(w) + Unw)lw —& = U/2 = 3n(w)]~

n <n7;>/2
w—e —U/2=nw) - Unw)lw — &+ U/2 = 3n(w)] "

G(w, Ei) =

(2.1.4)

Gan chuyén pha, tiém can mién kim loai, ham Green 13 ham thuan 4o dan t6i méi quan hé
de qui G(0)"*) = —imp{”, & d6 ben trai la gia tri ¢ vong lap tht (n + 1) duge xéc dinh
thong qua gid tri thi (n). O tiem can pha kim loai gan chuyén pha LDOS la rat nho, ta thu
dude cac phuong trinh tuyén tinh héa DMFEFT nhu sau

(E) (2] 2 e ()
(3)-()

Itbn(U7 A) = 2 + hl

20, A+U

—921 _ ==
" A AU

Vi A < U. (2.1.5)
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4 2 2
Itbn(UyA):—KUIDQU—{—(l—i—%)]n (%4_%) _UZ
f U B30 U o (V) (AY
A A+U  3A 2 9
2U A+U .
— Kln m, voi A > U. (216)

Va tinh héa DMFT véi gid tri trung binh cong. Ta thiy phuong trinh nay chi hoi tu (vé phai
nhan gia tri khéc 0) khi A < U v6i (n;) = 1 va trong trusng hgp nay

I 1 2x 1 z—all|*?

c— N | T — =—n

A 22—a? 2a |z+a _AJ2
2 2 A+U

= + -

GG AT AT o

Nhu vay, cac phuong trinh (2.1.5), (2.1.6) va (2.1.7) la cac phuong trinh tuyén tinh hoa
DMFT dé xac dinh céac gia tri t6i han ciia U va A tai mién gita dién mo6i Anderson - kim

loai va Mott - kim loai.

2.1.2 Két qua va thao luan

Tai T = 0, gidn do pha tuong tac - mat trat tu (U - A) cia AH v6i phan bd déu duge
dua ra trén hinh (2.1.1). Ching t6i so sanh két qué thu dugce véi két qua tit phuong phap
TMT-DMFT c6 15i gidi tap bang phuong phap boson cam tit (TMT-SB4). Két qua tong
thé cho thay c6 hai pha dién moi bao gom dién mai Mott va dien méi Anderson, bao quanh
mot pha kim loai tuong quan. Pha kim loai tuong quan xuat hién ¢ mién U va A nhd, trong
khi d6 6 mién U 16n xuat hién pha dién moi Mott va 6 mién mat trat tu 16n cé pha dién
moi Anderson. Hon nita. hinh ddng ctia mién kim loai tuong quan 1a phit hgp va dudng bién
gitta hai loai dién moi x4y ra tai A ~ U khi U > 2. Viéc xac dinh dinh xtt Anderson bing
phuong phap TMT-DMFT véi phuong trinh chuyén dong EOM duge théa man & mitc dinh
tinh. Trang thai co ban cia AH v6i phan b6 Gauss dugc thé hién trén hinh (2.1.2). Khong
c6 su khac nhau nhiéu véi hai phan b6 nay nhu ta thay trong hai hinh (2.1.1) va (2.1.2).
DAéi v6i hai loai phan b, mién kim loai van ton tai 6 mién gia tri nhé va trung binh clia

tuong tdc Coulomb va do mat trat ty. Hinh dang ctia mién kim loai ciing gan giéng nhau.
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—o—TMT -SB4 Pién moi Anderson

Kim loai

Hinh 2.1.1: Gidn dd pha tai T = 0 cho mo hinh AH tai lap dily mot nita v6i phan bé déu: So sanh giita két
qué thu duge gitta TMT - DMFT v6i EOM va TMT - SB4 (dudng nét lién véi diém hinh tron). Két qué ctia
chiing toi thu duge cdc dudng nét lién (nét ditt) duge xac dinh 1an lugt tir gia tri trung binh nhan (cong) tir
céc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT, cac diém vuong tng véi két qua thu duge tit tinh sé cac phuong
trinh DMFT. Céc tham s6 U, A dugce x4c dinh theo don vi ning lugng W = 1.

Tuy nhién, cac két qua dinh lugng 1a khac nhau. Ching toi thay ring tai mot gia tri U nhd,
gia tri t6i han ctia do mat trat tir clia phan bd Gauss 1a 16n hon so v6i phan bé déu. Vi du,
A.(U = 0) =~ 1.66 14 16n hon so véi phan bd déu A, (U = 0) ~ 1.36. Tit hinh (2.1.2) ¢6 thé
thay duong bién gitta dien moi Mott va dién moi Anderson doéi véi phan bé Gauss 1a thap

hon so véi phan b6 déu trén mat phang (U, A).

2.2 Mo hinh Anderson Falicov-Kimball (AFK)

2.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

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

H=- Z tiJ‘C;er + ZEiC;rCZ’ + Z sz,LTfZCjCl — /LZC;[C“ (221)

<i,j> i

véi ¢l (¢;) va fi(f;) 1a céc toan tit sinh (hity) cho dien tit linh dong va khong linh dong tai

i. t;; la bién do tich phan nhay nut gitta hai nat ¢ va j, U; la tuong tac Coulomb gitta dién

tr linh dong va dién tit dinh x@ tai cing mot nat 7. Nang lugng tap tai cac niat ¢ la g;.
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Dién moi Mott
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Hinh 2.1.2: Gidn dd pha tai T' = 0 cho mo hinh AH tai 1ap day mot ntta v6i phan bé Gauss cho mat trat tuy,
thu duge tit TMT-DMFT véi EOM. Duong nét lién duge tinh tir gia tri trung binh nhan tit phuong trinh
tuyén tinh héa DMFT, diém hinh tron la két qud ti tinh s6 tu hop DMFT.

C6 hai bién ngau nhién trong mang, ching toi gia sit mot phan bé Gauss cho nang luong
tap voi P(g;) = \/%exp (—6eZ/A) va mot phan b6 déu cho tuong tac Coulomb trén nut
P =0(5/2—|U;—U|)/d, v6i 6 1a ham bac thang, A(6) dic trung cho do mét trat tu Anderson
(Coulomb), va U la gié tri trung binh cta tuong tac Coulomb. 0 day, ching toi khao sat chi
6 tuong tac day, U; > 0, dan t6i U > 6/2. S6 hat trung binh cho dién tit linh dong va dinh
X1 tai nat thi ¢ lan lugt cho béi n; =< c;-rcl- > va p; =< f;rfi >, va chung doc lap véi nhau.
AFK dugc giai baing DMFT két hop v6i TMT. Ham Green dia phuong G;;(w) va niang lugng
rieng ¥;(w) lan lugt nhu sau (6 day chung t6i gid st mang dong nhat, tic 1a p; = p véi
p€0,1])
B 1

w+p =g —nw) — Bi(w)

p(1 —p)U?
wHp—e — (1 =p)U —nw)

G”(w) = G(w,ei), (222)

Yi(w) = pU; +

(2.2.3)

1 P
Ham mat do trang théi dia phuong LDOS duge cho béi p;(w) = ——Im[Gy;(w)]. Cudi cung,
T
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cac ham trung binh ctia LDOS dugc tinh nhu sau

Pive(w /dU /daP ei)P(U;)p(w, e, U;), (2.2.4)

pivn(w) = exp [/ dU; /dEP e))P(U;) Inp(w,e;,U;) | (2.2.5)

Ham Green mang bat bién v6i phép bién ddi tinh tién, thu duge tit bién ddi Hilbert nhu
sauGy typ(W) = / dw’ f} afwo;)/, v6i a tuong ting véi trung binh nhan "geom" va trung binh
cong "arith". Trong phan nay cting nhu toan bo luan an, ching téi khao sat mang Bethe
véi 86 két n6i vo han, pg(e) = 4m tuong tng véi dieu kien tuy hgp cho ham lai
héa n(w) = W2G(w)/16. Ngoal ra, chiing toi xét ¢ gidi han tai 1ap day mot nita, cu thé,

(n)=(Mmy=1/2vap=1/2, n=U/2.

Tiép theo, céc pha trong gidn do dude xac dinh tit hai ham pyp.(w) VA pn(w) tai (w = 0): (i)
P (0) > 0 xéc dinh pha kim loai, (ii) pu.(0) = 0 tuong tng pha Mott. (iii) pw.(0) > 0 and
pun(0) = 0 tuong ting v6i pha dinh x@ Anderson (khong c6 khe). Ngoai ra, ham Green tai
miic Fermi 1a ham thuan 4o, G(0) = —imp,(0). Phuong trinh tuyén tinh héa DMFT theo

trung binh cong va trung binh nhan lan lugt nhu sau

Wz/ 8Z\/7 [U/;] /_25745)/4 2 (U/2U fé+/45)é4_ sg]e_ﬁ

6 U/2—-4§/4 U/2+6/4 _65§
f‘m {U/2—5/4)2—€?_(U/2+5/4)2_512}6 & (2.2.6)

1: g P Aé\/7/d€l 5U€Ze At | (2.2.7)

to

t t—
voi f(5,U,e;) = tn[t> + &% — 2tIn[t* — 2| + 2t + 2¢ <arctan§~|—ln t+8) , VOI t =
€ t
U o b U+5
2 47 2 4
V6i mdi tri ctia § cic phuong trinh tt (2.2.6) va (2.2.7) sé xac dinh duge gidn d6 pha A — U
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Hinh 2.2.1: Gidn dd pha cho mé hinh AFK cho céc gia tri khac nhau clia mét trat ty Coulomb. Dudng nét
lien mau dé (nét ditt mau xanh) xac dinh tit trung binh nhan (trung binh cong) so sanh véi truong hgp 6 = 0
(dudng nét dit mau xadm). Dudng cham cham théng ding U = §/2 chia mién ctia U thanh hai mién gom
mién U < /2 (mién bén tay trai, khong xét) va mién U > £. W la don vi nang lugng.

2.2.2 Két qua va thao luan

Dau tién ching toi khao sat cho truong hop khong c6 mat trat tu ctia tuong tac Coulomb
(0 = 0), gidn do pha U — A cho mo6 hinh AFK tai lap day mot nita véi phan b6 Gauss cho
tap duge thé hien trén hien trén hinh (2.2.1) (dudng nét diit mau xam) ciing nhu trong hinh
(2.2.2) (goc treén ben trai). Nhu trong truong hop phan bé déu cho tap, ching toi tim thay
rang pha kim loai xuat hién 6 mién gia tri nhoé cia U va A, dién moi Mott xac dinh ¢ mién
U 16n va dien moi Anderson ¢ mién A 16n. Két qué chinh duge chi ra trong hinh (2.2.1) 1a
sy thu hep ctia mién kim loai va mién dién moi Mott khi do mat trat ty Coulomb tang lén.
Chiung t6i thu duge céc két qua trong hinh (2.2.1) tryc tiép tit cdc phuong trinh (2.2.6) -
(2.2.7), cac két qua nay la trung khép véi cac két qua tinh s6 thu duge tit cac phuong trinh
tu hgp DMFT. Trong hinh (2.2.2) ching t6i so sanh két qua ctia chiing t6i va két qua thu
duge trong Carvalho (The European Physical Journal B, 87, 160), tai d6 AFK dugc khéo sét
v6i phan bd déu cho tap P(g;) = 0(A/2 — |&;])/A va phan bd déu cho tuong tac Coulomb
P(U;) = 6(6/2 — |U; + UJ). Dé c6 thé so sanh giita phan b déu va phan bd Gauss, ching toi

chon phuong sai ctia chting 14 nhu nhau. Khong ¢6 nhiéu sy khac nhau gitta hai gidn do pha
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Hinh 2.2.2: Gidn d6 pha cho AFK v6i phan b6 Gauss cho tap vA phan bd déu cho tuong tac Coulomb (két
qué ctia ching t6i, dudng mau dé ndi cac hinh vuong) so sanh véi két qua thu duge ctia AFK véi phan bo

déu cho ca tap va tuong tac Coulomb trong Carvalho R. D. B., Almeida G. M. A. and Souza M. C., 201/,
The European Physical Journal B, 87, 160. (dudng mau xanh ndi cdc hinh tron).

khi 6 = 0: ddi v6i cd hai ham phan b6 ching t6i tim thay mot pha kim loai & mién ca mat
trat tu va tuong tac nhoé va trung binh. Hinh dang ctia mién kim loai 6 c& hai ham phan b6
12 tuong tu nhau. Tuy nhién, cic gia tri t6i han khac nhau ¢ mic dinh lugng. Ching toi thay
rang tai mién U nho, cac gia tri t6i han cho do méat trat tu clia phan bé Gauss 16n hon so

v6i phan bo déu.

2.3 Két luan

Nhu vay, ching toi da khao sat sy anh hudng ctia phan bd Gauss clia bién mat trat tu len
gian do pha trang thai co ban cho hai mo hinh AH va AFK tai lap day mot nita bang phuong
phap TMT-DMFT sit dung phuong phap EOM cho tap. D6i v6i mo hinh AH va AFK mot
cach tong thé gian do pha thu dugc tai 1ap day mot nita chi ra ring mot cach dinh tinh gian
do pha khong phu thuoc vao cach chon ham phan bé ctia bién mat trat tir. Di véi mo hinh
AFK, chtng toi chi ra rang mién kim loai va dién moi Mott thu hep khi do 16n méat trat tu

cua tuong tac Coulomb tang.
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Chuong 3

M6 hinh AH mat can bang khéi luong
va mo hinh AH cé6 tuong tac phu thudc

N s
vao nut
Trong chuong nay, ching t6i khao sat mo hinh AH v6i mot thong s6 bo sung & hai truong

hop: (1) M6 hinh AH v6i mét can bang khoi lugng; (2) Mo hinh AH ¢6 tuong tac phu thuoc

vao nit, cu thé, thé tuong tac 1a bién ngdu nhien hoic thé tuong téc xen ké trén mang.

3.1 Mo hinh AH mét can bang khéi luong

3.1.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan

Hamiltonian ctia mo hinh AH duge gidi bang DMFT. M6 hinh Anderson Hubbard mot tap

véi nang lugng phu thudc nit €; ¢6 dang

Himp = 2(61 - H’oz)nia + Unm‘nil,

g

+ Z ekgczackg + Z <ngclgaw + Vk*aazacka> , (3.1.1)
ko ko

Sau dé chiing toi stt dung phuong phép phuong trinh chuyén dong cho mo hinh Anderson
mot tap (3.1.1) thu duge phuong trinh tuong tu nhu phuong trinh (2.1.4)

1—<n; > /2
w—& +U/2=ne(w) + Uns(w)[w — & — U/2 = ny(w) — 2n5(w)] !
<n; > /2
w—¢e; —U/2=n,(w) = Uns(w)[w — &; = +U/2 — 15 (w) — 215 (w)] 1

Go'(w,€i) = (312)

+

v6i 1, (w) = t2G,(w). Phuong trinh (3.1.2) c¢6 thé thu lai duge két qua cho AFK trong
K. Byczuk, 2005 (Metal-insulator transitions in the Falicov-Kimball model with disorder,
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Physical Review B, 71, 205105). khi 7 = 0 va truong hgp AH can bang khéi lugng r = 1
(t+ =t;) trong A. T. Hoang, T. H. Y. Nguyen, D. A. Le, 2019 (Physica B: Condensed Matter,
570, 320-323). 0 gi6i han khong mat trat ti £; = 0, phuong trinh 3.1.2 quy vé phuong trinh
HM can bang khdi lugng trong A. T. Hoang, T. T. T. Tran and D. A. Le, 2016 (Journal
of the Korean Physical Society, 68, 238-242) va I. V. Stasyuk and O. B. Hera, 2005 (The
European Physical Jounal B, 48, 339-348). Céc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT giita bién
clia dién moi va kim loai tuong tu nhu chuong 2. D6 1a hé hai phuong trinh tuyén tinh cho
Pra VA Pla, a ki hiéu a(g) tng v6i gid tri trung binh cong (nhan). Cap phuong trinh tuyén

tinh hoa cho gia tri trung binh cong nhu sau
[L(U,A) = 1][rPL(UA = 1)) — [ULU,A)r)> =0 (3.1.3)

v6i tyo = 1 1a don vi nang lugng tic ¢, = 7.

A2 o 2 n
L(U,A) = 1/A/2d5€ +[€/4+U(21/4] JUe (3.1.4)
AL U/2+ (1 —ny)e
(U, A) A/A/2 T (3.1.5)

Cép phuong trinh cho pt4(0) va pyg) thu duge hé (xem phu luc A5)

S R4 UA+ (L= n)Uel pr(0) | UE[U/2+ (1 = mi)e] g0
pra(0) = exp _/ A ( & U2ap e TEE )
(3.1.6)

A/z U2 [U/2+ (1 = ni)e] prg(0) 82 [e? 4+ U? /4 + (1 — ny)Ue] pig(0
P1a(0) = exp ‘/ A ( ERpE = ERE )
(3.1.7)

3.1.2 Két qua va thao luan

Két qua chinh trong khao sat nay 1a gian do pha trang thai co ban khong tir tinh ctia mo
hinh AH c¢6 mat can bang khoi lugng tai lap day mot ntia (3.1.1) cho r = 0.1, 0.5, 1.0. D6i v6i
0 <7 < 1 trén gian do pha cho ta bon pha: (1) Pha dién moi Anderson duge x4c dinh tir dicu

kien p,4(0) = 0, pra(0) > 0. Trong hé khong tuong tac (U = 0) gia tri t6i han clia do mat

de

de




19

1 6 T T T T
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Hinh 3.1.1: Gidn d6 pha trang thai co ban khong tit tinh cho mo hinh AH tai 1ap day mot nita véi mét can
bang khéi lugng cho » = 0.1, 0.5 so sdnh v6i két qua thu duge & trudng hop can bing khéi lugng r = 1.0.
Dudng nét lién véi hinh vuong (tron) duge x4c dinh i gia tri trung binh nhan (cong) cho r = 0.1. Dudng nét
dtt voi hinh vuong (nét dat voi hinh tron) duge xac dinh tir gid tri trung binh nhan (cong) cho r» = 0.5. Cac
dudng cham cham véi hinh vuong (tron) xéc dinh tit gia tri trung binh nhan (cong) cho truong hgp can bang
r = 1.0. Pha dinh x@ chon loc spin 1a dudng tai U = 0,A,; < A < Agy.

trat tu A4 (U = 0) = 2e G tat ca gid tri ctia r. Tuong tu nhu trudng hgp clia can bang khoi
lugng, khi A 16n hé huéng téi pha dinh xtt Anderson. Ngoai ra, mién dinh xt Anderson dugc
md rong khi tang su mat can bang khoi luong (r gidm) bdi vi khi ¢4 ¢6 dinh, sy khac biet
cang 16n (r gidm) tic 1a ¢, cang nhd, sy dinh x1t cang dé x4y ra trong hé. (2) Pha dién moi
Mott duge xac dinh béi p,e(0) = 0. Gidng nhu & truong hop can bing, pha dién moi Mott
on dinh khi U tang. Hon nita, mién nay mé rong khi mat can bang khéi lugng tang (r giam)
v6i cing mot 1y do nhu trong mién dien mo6i Anderson. (3) Pha kim loai duge xac dinh béi
Pog(0) > 0 va duge tim thay ¢ mien U va A nhd. Hinh déng clia gidn do pha la tuong tu nhu
trong truong hop can bang khoi lugng, tuy nhién mién nay gidm khi sy mat can bang tang
len (r gidm) bdi vi hai mién dién moi duge md rong dong thoi. (4) 1a pha dinh xt chon loc
spin, ¢ d6 cac dién ti ¢6 spin huéng xuéng bi dinh xi hoa (p;,(0) = 0) trong khi d6 dién ti
¢6 spin hudng lén van con linh dong (p+,(0) > 0). Pha nay c6 nguon goc tir sy mat can béng
khoi lugng trong hé nay va dién ra tai U =0 va 2er = A, (U =0) < A < A (U = 0) = 2e.
Chu ¥ rang khi khong c¢6 tuong tac (U = 0) hai loai spin 1a doc 1ap, va pha chon loc spin
c6 thé duge tim thay, nhung ngay khi c6 tuong tac Coulomb (U # 0) thi hai loai spin trd
nén két cap, két qua la p,(0) va py,(0) 1a dong thoi triet tieu va pha dinh xt chon loc spin
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khong con ton tai nita.

3.2 M6 hinh AH c6 tuong tac phu thudc vao nut

3.2.1 Mo hinh va phuong phap tinh toan
Hamiltonian ciia mo hinh AH nhu sau

= — <”Z>U al,a;, +h.c.) + Z — Ho )Ny + UZ [nmnw — ; (nir +mnay) |, (3.2.1)
v6i €; 1a bién ngau nhién phan bd theo ham phan bd déu véi A 1a do méat trat tu. Trong
nghién ctiu nay ching t6i khao sat hai truong hop ctia thé tuong tac Coulomb U;:

(i) U; 1a bién ngau nhien va tuan theo ham phan b6 déu trong khoang [U — 6/2;U + 6/2], U
12 do 16n tuong tac trung binh trén nat, ¢ 13 do 16n mat trat ty Coulomb. o) day chi xem xét
tuong tac day U; > 0, tic 1a U > §/2.

(ii) U; xen ké trong khong gian mang long nhau, tic 1a U; = U, véi s = A, B.

D6i véi mo hinh nay, ching t6i xem xét & gi6i han khong tit tinh tai 1ap day mot nia, tic 1
(ni) = (niy) = (n;) /2 va u = 0. Stt dung phuong trinh chuyén dong ngit chudi dén bac hai,

ham Green clia tap duge tinh béng phuong trinh sau

N 1—<ni>/2
Calw &) = 02— ) + O (@) — 2 — 02— 3n ()] (3.22)
<TLZ'>/2

T T — U2 = (@) = Ui (@) — &1 — U2 = (@) — 2 (@)L

v6i 1;(w) 1a ham lai hoa, mo ta su két cap ctia dién t1t 6 nat ¢ v6i dien t1t khac trong he. o)
day U; = U,,n; = 1, néu i thuoc mang con s trong truong hop tuong tic xen ké, trong khi ;
khong phu thudce vao nut ¢ cho truong hgp tuong tac ngau nhién. Trong truong hop khong c6
mat trat tu e; = 0, U; = U, phuong trinh (3.2.2) trd vé phuong trinh gan ding Hubbard I1I
cho mo6 hinh Hubbard tai lap day mot niia.

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

1
p(w, e, U;) = ——SG (e, U, w). (3.2.3)

™
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(i) Tuong tac ngau nhién trén nit

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

ptbc /dU/d€P 52 (w,&fi,Ui), (324)

Pivn(w) = exp [/ dU; /deP e))P(U;) Inp(w,e;,U;) | (3.2.5)

Tiép theo chiing toi dan ra cdc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT. C4c phuong trinh tuyén
tinh héa DMFT véi gia tri trung binh cong va trung binh nhan, véi dinh nghia duong bién

gitta pha kim loai va dién moi, thu duge nhu sau

dUu; [ deY (e, U;), (3.2.6)

16A5
1 ——exp {Aa/dU /dalnY e, U;) ] (3.2.7)

RO
(ii) Tuong tdc zen ké gita cdc nit

VéiY(E, Uz) =

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

Ps.tbe(w) = /deP(ei)p(w,ei,Us), (3.2.8)

Ps.bn (W) = €xp [/ deP(e;) Inp(w,e;, Us) | (3.2.9)

Ham Green cho mang con s thu dude tit bién d6i Hilbert. Bang mot thuat toan tuong ti nhu
khi thu dugc phuong trinh tuyén tinh héa DMFT cho tuong tdc ngau nhién & trén, ta nhan

duoc

2

%%
1= T6 exp [Lipn(Ua, U, A)], (3.2.10)

1 .
VOl Iy (Ua, U, A) = — /dei In [Ya(g;)YB(g;)], la phuong trinh tuyén tinh héa DMFT v6i

2A

gia tri trung binh nhan, va

WQ
1 — TGItbC(UA,UB,A), (3211)
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VO Lie(Un, Up, A) = 1 [[ de;Ya(e;) [ deY(e;)]?, 1a phuong trinh tuyén tinh héa DMFT
€2+ 3U2/4 + 2¢,U,(1 — (n;))
e — UZ/A) '

v6i gia tri trung binh cong, Ys(e;) =

3.2.2 Két qua va thao luan

Hinh 3.2.1: Gian d6 pha cho mo hinh AH vé6i do méat trat ty Coulomb (nét lién) so sdnh véi trudng hgp
§ =0 (nét dit). M, AL, MI va LS ki hiéu lan lugt cho pha kim loai, dinh xtt Anderson, di¢n mo6i Mott va dinh
x@ trong khe Mott. Don vi nang lugng W = 1.

(i) Tuong tdc ngdu nhién trén ndt. Trén hinh (3.2.1) mo ta gian do pha khong tir tinh trang
thai co ban ctia mo6 hinh AH cho mot vai gia tri ciia mat trat tu Coulomb. Heé c6 thé & pha
kim loai, dién moi Mott, dinh xit trong khe Mott hosic 14 pha dinh xit Anderson. Két qua cho
thay pha kim loai va dién moi Mott chi dude két néi v6i nhau khi § = 0. Khi c6 mat trat tu
Coulomb 6 # 0, nhin vio gian do ta c6 thé thay mién kim loai v mién dien moi Mott tach
nhau béi trang thai dinh xit trong khe Mott. Cac trang thai lan truyén (pha kim loai) va
trang thai thiyc sy c6 khe khong tryc tiép tiép xtic véi nhau vi ¢6 mién trang thai dinh xt &
gitta. Néu nhu do mat trat ty Coulomb tang, mién kim loai va mién dién moi Mott thu hep
lai, trong khi d6 mién dinh x& Anderson md rong. Khi do mat trat tuv Coulomb dat gia tri
cuc dai, § = 2U, mién dién moi Mott bién bat, hé chi con c¢6 thé & pha kim loai, dién moi
Anderson hodc dinh xit trong khe Mott. Khi 6 = 2U, do 16n tuong tac U; nhan gia tri tu
0 dén 2U; do do6, khi ta lay trung binh cong LDOS, sé luon c6 mot phan bd cho cac dién
tit khong tuong tac (U; = 0) ngan can sy hinh thanh pha dién moi Mott. Ca4 mat trat tu

Anderson va mat trat tu Coulomb déu dan téi mot pha dinh xi@ Anderson va ngin chan su
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hinh thanh pha kim loai ciing nhu pha dién moi Mott. Nhung chi c¢6 mat trat tu Coulomb
mdi ngan chan syt hinh thanh ctia dién moéi Mott mot cach hoan toan. Ngoai viéc thu hep hai
mien kim loai va dien moi Mott, mat trat ty Coulomb con dan téi mot mién mdi, & d6 hée &
trang thai dinh x cuc bo.

(i) Tuwong tdc zen ké gitta cdc nit. Dé trinh bay két qua trong trudsng hop c6 thé Coulomb

xen k&, ching toi dat Ug = U var = Up/Uy st dung tham s6 r thda man: 0 < r < 1. Gidn

4 T 1

Hinh 3.2.2: Gidn d6 pha cho m6 hinh AH tai lap d\ﬁy mot nita c6 thé tuong tac xen ké ntt mang khi
r =0.5,0.8 so sanh véi r = 1.0. M, AT vi MI ki hieu 1in lugt cho céc pha kim loai, dien moi Anderson va
dién moi Mott.

dod pha trang théi co ban khong tit tinh 1 két qua chinh cta trusng hop thé Coulomb xen ké
dugc thé hien trén hinh (3.2.2) cho r = 0.5,0.8 va 1.0. Trong gian do pha nay chiing t6i khong
phan biét gitta pha dién moi Mott va dinh xit trong khe Mott, ma & day ching toi don gian
goi chting 1a pha dién moi Mott mat trat tu. Két qua cho gi6i han r» = 1.0 14 hoan toan phil
hop véi céc két qua thu duge bang TMT-DMFT trong M.C.O. Aguiar, 2009 (Physical Review
Letters, 102, 156402),A. T. Hoang, T. H. Y. Nguyen, D. A. Le, 2019 (Physica B: Condensed
Matter, 570, 320-323), W. S. Oliveira, M. C. O. Aguiar and V. Dobrosavljevic, 2014 (Physical
Review B, 89, 165138) va tit DMFT théng ké D. Semmler, et al., 2011 (Physical Review B,
84, 115113). C6 ba pha khac nhau (kim loai, MI, AT) dugc tim thay & gidi han 0 < r < 1,
nhung cac mién nay da thay déi: mién kim loai bi thu hep lai, mién AI dudc mé rong khi r

giam.
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3.3 Két luan

Trong chuong 3, (1) M6 hinh AH méat can bang khéi lugng; (2) M6 hinh AH c6 tuong téc
phu thudc vao nat bang phuong phap TMT-DMFT sit dung EOM lam gan dung giai bai
toan tap. Doi véi bai toan thit nhat, ngoai ba pha da xuat hién nhu trong truong hgp can
bang khoi Ilugng, gian do pha cho mo hinh AH mat can bang khéi lugng con chita thém pha
dinh x1t chon loc spin. Déi vé6i truong hgp 0 < r < 1, ca hai mién dién moi Anderson va Mott
déu duge md rong, dong thoi mien kim loai thu hep khi mat can bang khoi lugng tang len (r
giam). Ddi v6i bai toan thit hai, mo hinh AH ¢6 tuong tac phu thudce vao nit, ching toi cling

tim thay rang, khi do 16n mat trat tu tang, mien kim loai v& mién diéen mo6i MI bi co lai.

KET LUAN CHUNG

Trong luan 4n nay, ching toi khdo sat sy anh hudng ctia mat trat tir va tuong quan trong hai
m6 hinh AH va AFK thong qua bén bai todn § Chuong 2 va Chuong 3: (1)-(2) Khéo sat anh
hudng ciia phan bé Gauss lén gidn do pha clia hai mo hinh AH va AFK. Két qua cho thay
gian do pha thu duge cho mo hinh AH va AFK tai 1ap day mot nita chi ra ring mot cach
dinh tinh gidn do pha khong phu thudc vao cach chon ham phan b6 cho bién mat trat tu. (3)
Khéo sat anh hudng clia mat can bang khoi lugng (déc trung bdi dai luong r = ¢ /t1) dén
gidan do pha cho mo hinh AH. Ngoai ba pha da xuat hién trong truong hop can bang khoi
lugng, gian do pha cho mo hinh AH mat can bang khéi luong con chita thém pha dinh xi
chon loc spin. Déi véi truong hop 0 < r < 1 ching t6i thiy ring ngoai trit truong hop khong
tuong tac, chuyén pha xay ra dong thoi cho hai loai spin, ca hai mién dién moi Anderson
va Mott déu duge mdé rong, dong thoi mién kim loai thu hep khi mat can bang khéi lugng
tang lén (r gidm). (4) Su 4nh hudng ctia tuong tac phu thudc vao nit cho mé hinh AH. Hai
loai tuong tac phu thuoc don gian nhat dude xem xét 1a mat trat tir tuong tac va tuong tac
xen ké (hai mang con A,B c6 U, # Ug) trong khong gian mang tinh thé. Trong trusng hop
tuong tac 1a bién ngau nhién phan b6 theo ham phan b6 déu, ching to6i da chi ra rang hiéu
tng chinh ctia méat trat tu Coulomb la dan hé chuyén tit pha kim loai sang mot pha dinh xt
Anderson ngay ca khi khong c6 mat trat ty Anderson (mat trat tu cau trac). Doi véi truong
hgp tuong tac Coulomb xen ké (r = Ug/Uy), ¢6 ba pha khac nhau (kim loai, dién moi Mott,
dién mo6i Anderson) duge tim thay & giéi han 0 < r < 1, nhung cadc mién nay da thay doi:
mién kim loai bi thu hep lai, mién dién moi Anderson va dién moi Mott dudge mé rong khi r

giam.
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