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DANH MỤC CHỮ VIẾT TẮT

Viết tắt Tiếng Anh Tiếng Việt

DOS density of states mật độ trạng thái

DMFT dynamical mean field theory lý thuyết trường trung bình động

ED exact diagonalization chéo hoá chính xác

FKM Falicov-Kimball model mô hình Falicov-Kimball

FO free orbital quỹ đạo tự do

FLM full local moment mô men cục bộ toàn phần

FSC full strong coupling liên kết mạnh toàn phần

MIT Metal-insulator transition chuyển pha kim loại-điện môi

NRG numerical renormalization group nhóm tái chuẩn hóa tính số

LDOS local density of states mật độ trạng thái cục bộ

LM local moment mô men từ cục bộ

QMC quantum Monte Carlo mô phỏng Monte Carlo lượng tử

PAM Anderson model mô hình Anderson

SC strong coupling liên kết mạnh

A-SSC A - selective strong coupling Liên kết mạnh chọn lọc loại A

B-SSC B - selective strong coupling Liên kết mạnh chọn lọc loại B

C-SSC C - selective strong coupling Liên kết mạnh chọn lọc loại C

AB-SSC AB - selective strong coupling Liên kết mạnh chọn lọc loại A, B

BC-SSC BC - selective strong coupling Liên kết mạnh chọn lọc loại B, C
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MỞ ĐẦU

1. Tương quan điện tử và lý do chọn đề tài

Tương quan điện tử là một trong những vấn đề trọng tâm nghiên cứu

của vật lý thế kỷ 21 [1-5]. Nếu như điện tử trong kim loại có thể đơn

giản được mô tả trong khuôn khổ mô hình điện tử tự do như lý thuyết

Sommerfeld cho chất khí Fermi [6] thì các vật liệu đang được quan tâm

nghiên cứu hiện nay không thể được mô tả như thế nữa, ví dụ như các

chất siêu dẫn nhiệt độ cao, các chất fermion nặng, các chất lỏng spin...

[3,4]. Trong các chất như thế tương quan điện tử được cho là đóng vai trò

then chốt trong định hình các tính chất vật lý của vật liệu. Các vật liệu

tương quan điện tử thể hiện những môi trường phong phú cho các hiện

tượng vật lý khác nhau rất hấp dẫn cho các nghiên cứu cơ bản và hứa hẹn

đầy triển vọng ứng dụng trong công nghệ vật liệu mới [1-5].

Tương quan điện tử là thể hiện các điện tử có ảnh hưởng với nhau,

trong các chất điện môi ở trên, tương quan điện tử không đóng vai trò

thiết yếu. Tương quan điện tử thể hiện tính chất giải kết (disentanglement)

của hệ. Một hệ điện tử có thể giải kết được là khi hàm mật độ hạt của

hai hạt của hệ bằng tích số của các hàm mật độ hạt của từng hạt, khi

hai thành phần A và B của một hệ vật lý nào đó tương quan với nhau

khi < AB >=< A >< B >, trong đó ký hiệu < . . . > thể hiện giá trị

trung bình của đại lượng vật lý. Hệ điện tử có tương quan là hệ điện tử

không giải kết được. Tương quan điện tử mạnh hay yếu tùy thuộc vào

mức độ giải kết của hệ. Ví dụ hệ điện tử tương quan như trường hợp gần

đúng Hartree-Fock cho chất khí Fermi. Khi đó các điện tử trong gần đúng

Hartree-Fock trở nên độc lập với nhau và tương quan với nhau, tựa như

trong trường hợp không có tương tác [4]. Do vậy, trong nhiều trường hợp,

tương tác Coulomb đủ mạnh cũng tương đương với tương quan điện tử

[3,4]. Vật liệu tương quan điện tử là vật liệu mà tương quan điện tử không

thể bỏ qua khi xác định các tính chất vật lý của hệ.
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Tương quan điện tử được các nhà nghiên cứu vật lý quan tâm, từ giữa

thế kỷ 20 khi nghiên cứu về từ tính trong vật liệu và tính chất điện môi,

khi lý thuyết dải năng lượng không thể giải thích được [5,7-10]. Khi chất

siêu dẫn nhiệt độ cao được khám phá, các nhà nghiên cứu tin tưởng rằng

tương quan điện tử là yếu tố quan trọng trong hình thành tính chất vật lý

đặc biệt của các chất siêu dẫn nhiệt độ cao [4]. Gần đây, hệ graphene hai

lớp xoắn cũng cho thấy vai trò quan trọng của tương quan điện tử [11,12].

Cho đến nay hiệu ứng tương quan điện tử vẫn chưa được hiểu một cách

đầy đủ và rõ ràng và vẫn đang là vấn đề được nghiên cứu rất nhiều trên

thế giới và ở Việt Nam [1,5].

Về khái niệm đa thành phần ở đây chúng tôi đề cập đến như thành

phần spin, thành phần quỹ đạo hay moment góc toàn phần. Tương quan

đa thành phần ở đây chúng tôi đề cập đến tương quan của các hạt có số

bậc tự do nhiều, dẫn đến nhiều hiệu ứng thú vị. Có thể hiểu chi tiết như

sau. Trước đây khi nói đến tương quan điện tử là chủ yếu nói đến tương

quan giữa các điện tử với hai thành phần spin, bởi vì trong mạng tinh thể

tương tác Coulomb lớn nhất giữa các điện tử là tương tác cục bộ của các

điện tử với thành phần spin khác nhau [4]. Tương tác Coulomb cục bộ này

là nguyên nhân chính yếu gây ra tương quan điện tử [4]. Tuy nhiên, bên

cạnh bậc tự do spin, điện tử còn có các bậc tự do khác như quỹ đạo, hay

moment góc toàn phần. Tương tác Coulomb giữa các thành phần quỹ đạo

hay moment góc toàn phần cũng dẫn đến hiệu ứng tương quan điện tử

[13]. Nhưng do số thành phần của quỹ đạo hay moment góc toàn phần có

thể lớn hơn số thành phần spin, do đó tương quan điện tử giữa các thành

phần quỹ đạo hay moment góc toàn phần được gọi là tương quan đa thành

phần. Tương quan đa thành phần cũng có thể xuất hiện một cách hiệu

dụng trong các mạng tinh thể khi có nhiều nguyên tử trong một ô cơ sở.

Ví dụ, trong mạng tinh thể tổ ong, ô cơ sở nguyên thủy có hai nguyên tử.

Hai nguyên tử trong ô cơ sở nguyên thủy này dẫn đến điện tử biểu hiện

như là có thêm bậc tự do quỹ đạo. Trong các nghiên cứu về graphene, bậc

tự do có thêm này thường được gọi là "thung lũng" [14]. Về bản chất, nó

giống như điện tử thêm bậc tự do quỹ đạo với 2 thành phần do tính chất
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đối xứng không gian của mạng và đối xứng đảo ngược thời gian. Nếu như

ô cơ sở có n nguyên tử thì điện tử chuyển động trong mạng tinh thể đó

tựa như có thêm bậc tự do quỹ đạo n thành phần. Tương tác Coulomb

của điện tử giữa các quỹ đạo này cũng tạo ra tương quan điện tử đa thành

phần. Gần đây, kỹ thuật làm lạnh nguyên tử ở nhiệt độ cực thấp đạt được

nhiều tiến bộ lớn, dẫn đến khả năng chế tạo các mạng tinh thể nhân tạo

mà có thể mô phỏng các mô hình tương quan điện tử với số thành phần có

thể lớn hơn 2 [15,16]. Từ đây mở ra khả năng nghiên cứu hiệu ứng tương

quan đa thành phần. Khác với tương quan đa thành phần của điện tử với

bậc tự do quỹ đạo hay trong mạng tinh thể có nhiều nguyên tử trong một

ô cơ sở, thông thường có số thành phần là chẵn do luôn có bậc tự do spin

bằng 2, số thành phần trong mạng quang học có thể là số lẻ [15,16]. Do

vậy hiệu ứng tương quan đa thành phần trong mạng quang học có thể là

số lẻ hay số chẵn, tùy theo mục tiêu nghiên cứu.

Chúng ta biết rằng tương quan điện tử có thể tạo ra các hiệu ứng vật

lý khác nhau như trạng thái điện môi Mott, hiệu ứng Kondo, các trạng

thái có trật tự tầm xa [1-5]. Các hiệu ứng đó trong các hệ tương quan

đa thành phần cũng được quan tâm nghiên cứu rất nhiều [15]. Chuyển

pha kim loại-điện môi Mott do tương quan đa thành phần trong hệ tương

quan ba thành phần đã được quan tâm nghiên cứu ngay sau khi chuyển

pha kim loại-điện môi Mott trong mạng quang học hai thành phần được

nghiên cứu [17-20]. Khác với chuyển pha kim loại-điện môi Mott trong

hệ hai thành phần, chuyển pha kim loại-điện môi Mott trong hệ ba thành

phần có các loại khác nhau, xảy ra cả ở mật độ số hạt thông ước lẫn không

thông ước, phụ thuộc vào đặc điểm của hệ như tương tác Coulomb cục

bộ giữa các thành phần bằng nhau hay khác nhau [19-20] (mật độ số hạt

được gọi là thông ước (commensurate) khi trạng thái mà các hạt sắp xếp

theo một trật tự tuần hoàn với chu kỳ tỉ lệ với hằng số mạng. Mật độ số

hạt không thông ước (incommensurate) là trạng thái mà các hạt sắp xếp

không có một chu kỳ hoặc có chu kỳ không tỉ lệ với hằng số mạng). Tuy

vậy các nghiên cứu chuyển pha kim loại-điện môi Mott này chưa nghiên

cứu ở các hệ có khối lượng của các thành phần khác nhau. Hiệu ứng của
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mất cân bằng khối lượng lên chuyển pha kim loại-điện môi Mott là một

vấn đề được quan tâm nghiên cứu khá nhiều, đặc biệt trong hệ hai thành

phần, nhưng vẫn chưa được nghiên cứu trong hệ ba thành phần. Do vậy,

một trong những nội dung nghiên cứu của luận án là nghiên cứu hiệu ứng

của mất cân bằng khối lượng lên chuyển pha kim loại-điện môi trong hệ

tương quan ba thành phần.

Bên cạnh trạng thái điện môi Mott, hiệu ứng Kondo là trường hợp kinh

điển khác của hiệu ứng tương quan điện tử [4,21-26]. Do có tương quan

điện tử mà điện tử linh động với tạp từ tạo thành cặp đơn tuyến Kondo,

và dẫn đến hiệu ứng Kondo, thể hiện điện trở của hệ có điểm cực tiểu theo

nhiệt độ, tức là khi nhiệt độ giảm, điện trở của hệ đầu tiên giảm theo nhiệt

độ, nhưng đến một nhiệt độ nhất định, điện trở ngừng giảm và bắt đầu

tăng khi nhiệt độ giảm [4,22]. Hiệu ứng Kondo đóng vai trò quan trọng

trong các kim loại có pha tạp từ, trong các hệ fermion nặng, trong các

chấm lượng tử và trong cả lý thuyết chuyển pha kim loại-điện môi Mott.

Lý thuyết chuyển pha kim loại-điện môi Mott dựa trên cơ sở của lý thuyết

trường trung bình động, trong đó hiệu ứng Kondo đóng vai trò then chốt

[27-29]. Trong lý thuyết chuyển pha kim loại-điện môi Mott vòng, cặp đơn

tuyến Kondo được hình thành và biến mất tại điểm chuyển pha. Do vậy

để hiểu rõ hơn về bản chất chuyển pha kim loại-điện môi Mott trong hệ

tương quan đa thành phần, hiệu ứng Kondo trong hệ tương quan đa thành

phần cũng cần được nghiên cứu. Về lý thuyết, hiệu ứng Kondo có thể giải

chính xác [21] chẳng hạn bằng phương pháp nhóm tái chuẩn hóa tính số

[23-24]. Hiệu ứng Kondo gần như đã được nghiên cứu gần hết trong các

hệ kim loại có pha tạp từ mà hệ thức tán sắc của điện tử linh động phụ

thuộc vào động lượng theo các bậc lũy thừa khác nhau [25].

Gần đây hiệu ứng Kondo phân tử được khám phá ra trong các hệ có hệ

thức tán sắc không phụ thuộc vào động lượng [26]. Các hệ như vậy có dải

năng lượng phẳng và hiệu ứng Kondo trong hệ như vậy có tính chất như

hiệu ứng Kondo trong phân tử [4]. Tuy vậy, trong hệ có dải năng lượng

phẳng, hệ không phải chỉ có một thành phần tạo ra dải năng lượng phẳng,

mà còn có các thành phần khác, tạo ra các dải năng lượng khác có hệ thức
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tán sắc kiểu khác [26]. Trong hệ đa thành phần như vậy, hiệu ứng Kondo

của các thành phần khác nhau có thể cạnh tranh lẫn nhau và bức tranh

hiệu ứng Kondo có thể rất khác nhau. Đây cũng chính là nội dung nghiên

cứu khác của luận án. Ở nội dung này, luận án nghiên cứu hiệu ứng Kondo

trong hệ đa thành phần, và hiệu ứng Kondo trên mạng tạp từ vì có thể

tạo ra bằng mạng quang học.

Tóm lại trong luận án này chúng tôi nghiên cứu hiệu ứng tương quan

đa thành phần trong mạng quang học, nhưng chủ yếu tập trung nghiên

cứu hiệu ứng mất cân bằng khối lượng lên chuyển pha kim loại-điện môi

do tương quan điện tử trong hệ ba thành phần và hiệu ứng Kondo trong

hệ ba thành phần trong mạng quang học.

2. Mục tiêu và nội dung nghiên cứu

Mục tiêu nghiên cứu của luận án tập trung vào ba vấn đề chính về hiệu

ứng tương quan đa thành phần trong mạng quang học. Cụ thể ba mục

tiêu chính đó là:

1. Nghiên cứu chuyển pha kim loại-điện môi Mott trong hệ tương quan

ba thành phần khi mất cân bằng khối lượng đạt cực đại. Hệ tương

quan ba thành phần như vậy có thể được mô tả bằng mô hình Falicov-

Kimball ba thành phần. Luận án sẽ nghiên cứu điều kiện tồn tại cho

chuyển pha kim loại-điện môi, và các đặc điểm của chuyển pha đó.

2. Nghiên cứu chuyển pha kim loại-điện môi Mott trong hệ tương quan

ba thành phần khi có mất cân bằng khối lượng. Khác với nội dung

nghiên cứu trước, mất cân bằng khối lượng ở nội dung này là hữu

hạn. Mô hình mô tả hệ tương quan ba thành phần như vậy là mô

hình Hubbard ba thành phần với thông số nhảy nút khác nhau. Luận

án sẽ nghiên cứu điều kiện tồn tại và tính chất của chuyển pha kim

loại-điện môi khi có sự mất cân bằng khối lượng.

3. Nghiên cứu hiệu ứng Kondo một tạp từ và nhiều tạp từ trong hệ ba

thành phần thể hiện qua mạng Lieb có thể tạo ra nhờ quang học.
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Luận án sẽ nghiên cứu sự cạnh tranh lẫn nhau giữa hiệu ứng Kondo

phân tử và hiệu ứng Kondo khe mềm có thể tồn tại trong mạng Lieb,

cũng như các hiệu ứng liên kết mạnh có thể xảy ra khi các tạp từ có

mặt trong toàn bộ mạng Lieb.

3. Đối tượng nghiên cứu

Đối tượng nghiên cứu là các mô hình lượng tử ba thành phần với tương

tác cục bộ giữa chúng có thể được mô phỏng lượng tử bằng mạng quang

học.

4. Phương pháp nghiên cứu

Chuyển pha kim loại-điện môi trong hệ tương quan ba thành phần được

nghiên cứu bằng lý thuyết trường trung bình động. Lý thuyết trường trung

bình động là một dạng lý thuyết trường trung bình [27-29] khác với trường

trung bình thông thường, hay còn gọi là lý thuyết tường trung bình tĩnh.

Lý thuyết trường trung bình động tính được đầy đủ tương quan điện tử cục

bộ, nhưng nó không tính được hết tương quan điện tử phi cục bộ [27-29].

Ở giới hạn số chiều không gian vô cùng, lý thuyết trường trung bình động

cho kết quả chính xác đối với tương tác Coulomb cục bộ [27-29]. Lý thuyết

trường trung bình động rất thành công trong nghiên cứu chuyển pha kim

loại-điện môi Mott, cũng như trong nghiên cứu các hiệu ứng tương quan

điện tử [27-29].

Đối với hiệu ứng Kondo trong mô hình ba thành phần thể hiện qua

mạng Lieb, khi có một tạp từ, luận án sử dụng phương pháp tái chuẩn

hóa tính số [24-26]. Đây là phương pháp tính toán có thể nói là chính xác.

Do vậy nó cho kết quả tin cậy. Nhưng trong trường hợp có nhiều tạp từ,

phương pháp này cho đến này vẫn chưa áp dụng được. Do vậy khi nghiên

cứu nhiều tạp từ trong mạng Lieb chúng tôi sử dụng phương pháp Boson

cầm tù và gần đúng trường trung bình tĩnh [4]. Phương pháp Boson cầm tù

là phương pháp được sử dụng rộng rãi trong nghiên cứu tương quan điện
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tử ở giới hạn tương tác Coulomb cục bộ lớn [4]. Về nguyên tắc, phương

pháp Boson cầm tù cho kết quả chính xác nếu điều kiện ràng buộc thỏa

mãn. Tuy vậy, trong gần đúng trường trung bình tĩnh, điều kiện ràng buộc

chỉ thỏa mãn ở gần đúng trung bình [4]. Do vậy, kết quả nghiên cứu sẽ chỉ

ở mức độ gần đúng trường trung bình. Gần đúng này cũng được thường

xuyên sử dụng khi nghiên cứu hiệu ứng Kondo trong mạng tinh thể.

5. Ý nghĩa khoa học và thực tiễn của đề tài

Tương quan điện tử là vấn đề nghiên cứu trọng tâm của vật lý thế kỷ

21 với kỳ vọng khám phá ra bản chất của các hiệu ứng vật lý khác nhau

do tương quan điện tử điều khiển [1-5]. Thế giới kỳ vọng rằng, các hiệu

ứng tương quan điện tử sẽ đóng vai trò then chốt trong nghiên cứu và ứng

dụng phát triển các linh kiện điện tử thế hệ mới, thay thế cho các linh

kiện điện tử truyền thống của thế kỷ 20. Luận án đóng góp hiểu biết về

các hiệu ứng tương quan đa thành phần trong các mạng quang học. Các

mô hình nghiên cứu trong luận án về bản chất có thể mô phỏng lượng tử

thông qua chế tạo các mạng quang học. Do vậy các kết quả nghiên cứu

trong luận án cũng có thể thu hút sự chú ý của các nghiên cứu thực nghiệm

để mô phỏng lượng tử các hiệu ứng tương quan tìm thấy trong luận án.

Tuy vậy, đó cũng là những thách thức không đơn giản đối với nghiên cứu

thực nghiệm.

6. Những đóng góp mới của luận án

Luận án có những đóng góp mới sau:

� Luận án đã tìm ra điều kiện tồn tại của chuyển pha kim loại-điện môi

trong mô hình Falicov-Kimball ba thành phần. Đặc biệt, luận án đã

tìm ra ba loại chuyển pha kim loại-điện môi khác nhau phụ thuộc vào

mật độ số hạt và tương tác Coulomb cục bộ giữa các thành phần. Đó

là chuyển pha kim loại-điện môi chọn lọc loại hạt, chuyển pha kim

loại-điện môi thông ước và phuyển pha kim loại-điện môi nghịch đảo.
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� Luận án đã tìm ra tác động của mất cân bằng khối lượng lên chuyển

pha kim loại-điện môi trong hệ tương quan ba thành phần. Đặc biệt,

luận án đã khám phá ra chuyển pha kim loại-điện môi do mất cân

bằng khối lượng điều khiển.

� Luận án đã tìm ra các loại liên kết mạnh khác nhau trong hệ Kondo

đa thành phần và sự cạnh tranh lẫn nhau giữa chúng. Cụ thể, tùy

thuộc vào thông số của mô hình, các trạng thái liên kết mạnh chọn lọc

một loại thành phần hay hai loại thành phần có thể xảy ra. Tuy vậy,

ở nhiệt độ thấp chỉ có trạng thái liên kết mạnh chọn lọc hai thành

phần hay toàn bộ các thành phần là có thể xảy ra. Luận án này cũng

chỉ ra cơ chế xảy ra hiệu ứng Kondo liên kết mạnh chọn lọc là do

hiệu ứng Kondo phân tử, do dải năng lượng phẳng chi phối ở nhiệt

độ thấp.

7. Cấu trúc của luận án

Trong luận án này, ngoài phần mở đầu và phần kết luận thì sẽ có 5

chương. Ở chương 1 chúng tôi trình bày tổng quan về mạng quang học

và khả năng sử dụng mạng quang học mô phỏng các mô hình tương quan

hai hoặc nhiều thành phần. Chương 2 trình bày phương pháp nghiên cứu

trong luận án. Đó là phương pháp gần đúng trường trung bình ở hai dạng:

trường trung bình tĩnh và trường trung bình động. Chương 3 trình bày

nghiên cứu về chuyển pha kim loại-điện môi trong mô hình FalicovKimball

ba thành phần. Trong chương 4 trình bày về chuyển pha kim loại-điện môi

khi có mặt sự mất cân bằng khối lượng trong mô hình Hubbard ba thành

phần. Chương 5 là nghiên cứu về hiệu ứng liên kết Kondo mạnh, chọn lọc

trong mô hình Anderson ba thành phần thể hiện qua mạng Lieb.

8. Quy ước

Trong luận án này chúng tôi sử dụng hệ đơn vị tự nhiên với các hằng

số cơ bản c = ℏ = kB = 1 [30,31].
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Chương 1

MÔ PHỎNG LƯỢNG TỬ BẰNG MẠNG QUANG

HỌC CỦA CÁC NGUYÊN TỬ CỰC LẠNH

Trong chương này, chúng tôi trình bày về lý thuyết khí cực lạnh trong

mạng quang học, các thế năng quang học, các mô phỏng lượng tử, những

nội dung nghiên cứu đặt ra trong luận án. Có nhiều tài liệu viết tổng quan

về mô hình Hubbard và mô hình Falicov-Kimball chúng tôi tham khảo các

tài liệu đó khi viết chương này [16].

1.1. Các khí cực lạnh trong mạng quang học

1.1.1. Thế năng quang học tuần hoàn

Mạng quang học là một cấu trúc ánh sáng, được sử dụng để giữ và điều

khiển các nguyên tử trung hòa đã được làm lạnh, trước tiên dùng một

bẫy quang từ và sau đó sử dụng các kỹ thuật laser khác, tiếp tục làm lạnh

xuống nhiệt độ cực thấp khoảng µK hay thấp hơn, để tạo ra cấu trúc tuần

hoàn giống như mạng tinh thể [15]. Một trong các kỹ thuật đó là sử dụng

giao thoa của hai chùm tia laser ngược chiều. Sự giao thoa của hai chùm

tia laser ngược chiều tạo thành sóng đứng quang học với khoảng cách giữa

hai đỉnh sóng liên tiếp bằng nửa bước sóng (λL/2), có thể bẫy và định vị

các nguyên tử trong không gian theo một cấu trúc tuần hoàn. Bằng cách

sử dụng nhiều cặp các chùm tia laser, người ta có thể tạo ra được mạng

tuần hoàn một, hai và ba chiều (Hình 1.1).

Thế tuần hoàn trong mạng quang học thu được từ hiệu ứng Stark [15].

Khi có một điện trường phụ thuộc tuần hoàn trong không gian, điện tử

trong nguyên tử dịch chuyển và tạo thành một moment lưỡng cực di theo

chiều i (i = x, y, z),
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Hình 1.1: Chùm sóng đứng định vị các nguyên tử trong không gian một chiều và ba

chiều [15].

di =
∑

j=x,y,z

αij (ωL)Ej(r⃗, t), (1.1)

trong đó ωL là tần số của laser, αij (ωL) là tensor phân cực và Ej(
−→r , t) là

điện trường của laser theo chiều j. Moment lưỡng cực này lại tương tác

với chính điện trường của laser và tạo ra sự dịch chuyển năng lượng

∆E(r⃗) =
∑

i,j=x,y,z

αi,j (ωL) ⟨Ej(r⃗, t)Ei(r⃗, t)⟩α
I(r⃗)

∆
. (1.2)

Trong đó ∆ được gọi là sự điều hướng laser và I(r⃗) chính là cường độ laser.

⟨Ej(r⃗), t)Ei(r⃗), t)⟩ là trung bình theo thời gian. Thế tuần hoàn trong mạng

mà các nguyên tử cảm nhận chính là V (r⃗) = ∆E(r⃗), và tính tuần hoàn

của thế trong không gian chính là tính chất tuần hoàn của chùm laser tạo

thành mạng quang học.

1.1.2. Các nguyên tử không tương tác trong mạng tuần hoàn

Để đơn giản ta xét trường hợp một chiều. Giả sử thế tuần hoàn trong

mạng quang học một chiều có dạng:

V (x) = V0 sin
2 (kLx) =

V0
2
(1− cos (2kLx)) =

V0
2

− V0
4
ei2kLx − V0

4
e−i2kLx.

(1.3)

Trong đó, kL = 2π
λL

là vector sóng của laser, được sử dụng để tạo thành

các sóng đứng quang học, còn V0 đặc trưng cho độ sâu của thế. V0 thường

được tính bằng đơn vị Er được gọi là năng lượng giật (recoil energy), tức
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là năng lượng mà nguyên tử thu được khi nó hấp thụ một photon có vector

sóng kL và năng lượng Er =
k2L
2m (m là khối lượng nguyên tử). Chuyển động

của các nguyên tử trong các thế tuần hoàn có thể được mô tả bằng hàm

sóng Bloch với vector q và chỉ số vùng năng lượng. Tính chất tuần hoàn

của thế V (x) xác định cấu trúc tuần hoàn của mạng. Chu kỳ tuần hoàn

của mạng chính là thông số mạng a = λL

2 = π
kL
. Vùng Brillouin đầu tiên

dải từ - kL đến kL, khi đó vector sóng được giới hạn −kL ≤ q ≤ kL. Theo

định lý Bloch, hàm sóng của nguyên tử trong thế tuần hoàn có dạng

ψq⃗(r⃗) = uq⃗(r⃗)e
iq⃗r⃗, (1.4)

trong đó uq⃗(r⃗) là một hàm sóng tuần hoàn trong không gian uq⃗(r⃗) =

uq⃗(r⃗ + na⃗), với a⃗ là các vector cơ sở tuần hoàn của thế tuần hoàn, q⃗ là

vector sóng, xác định trong không gian mạng đảo. Trong hệ đơn vị tự

nhiên q⃗ cũng là động lượng tinh thể, hay gọi tắt là động lượng. Phương

trình Schrodinger cho nguyên tử trong hệ tuần hoàn khi áp dụng định lý

Bloch có dạng [
(p̂+ q̂)2

2m
+ V (x)

]
un,q⃗ = En(q⃗)un,q⃗. (1.5)

Ở đây, chỉ số n chỉ các nghiệm khác nhau có thể tồn tại của phương trình

trị riêng. En(q⃗) được gọi là dải năng lượng của nguyên tử trong thế tuần

hoàn.

Trước tiên, chúng ta xét cấu trúc dải năng lượng của nguyên tử trong thế

tuần hoàn ở một số giới hạn.

a. Trường hợp tầm thường V0 = 0

Khi không có thế tuần hoàn phương trình (1.5) cho nghiệm

En(q) =
p2

2m
=

(q + j2kL)
2

2m
,

trong đó j = ±n.
Ví dụ một vài trường hợp đầu

n = 0 E0(q) =
p2

2m = p2

k2L
En;U0,q(x) = 1,

n = 1 E1(q) =
(q±2kL)

2

2m ;U1,q(x) = e±2ikLx,

n = 2 E2(q) =
(q±4kL)

2

2m ;U2,q(x) = e±4ikLx.
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b. Trường hợp không tầm thường V0 > 0

Chúng ta tìm nghiệm dưới dạng

ψq(x) =
∑
j

αj.e
i(q+j 2π

a )x =
∑
j

αj(q)e
i(q+j2kL)x, (1.6)

từ phương trình (1.5) ta thu được[
(q + 2jkL)

2

2m
+
V0
2

− En(q)

]
αj(q)−

V0
4
αj−1(q)−

V0
4
αj+1(q) = 0, (1.7)

phương trình này không phải là phương trình giải tích được, nhưng nếu

(V0 ≪ Er), nghiệm của phương trình gần với trường hợp nghiệm tự do khi

V0 = 0, ngoại trừ ở lân cận các điểm giao cắt giữa các dải năng lượng tự

do. Khi đó En(q) =
(q±2kL)

2

2m khi q ̸= ±2kL, xét trường hợp n = 0 và n = 1

khi q = ±2kL, chúng ta có Hamiltonian sau.

H =

(
Er +

V0

2 −V0

4

−V0

4 Er +
V0

2

)
=

(
Er +

V0
2

)
1̂− V0

4

(
0 1

1 0

)
, (1.8)

với V (r) là thế liên kết trạng thái có động lượng p với trạng thái có

động lượng p ± 2kL. Hamiltonian trên cho nghiệm ψ0kL ∼ cos (kLx) và

ψ1(x) ∼ sin (kLx) với các trị riêng

E = Er +
V0
2

± V0
4
,

E0 = Er +
V0
4
,

E1 = Er +
3V0
4
.

Trong trường hợp thế tuần hoàn rất sâu (V0 ≫ Er), hàm sóng sẽ định xứ

quanh các nút mạng tuần hoàn và dải này là dải năng lượng đầu tiên,

giống như năng lượng trạng thái tại đáy của dao động tử điều hòa quanh

mỗi hố thế của mạng. Khi x gần 0 chúng ta có

V (x) = V0 sin
2 (kLx) ≈ V0k

2
Lx

2 =
1

2
mω2

0x
2, (1.9)

trong đó ω0 =
√
2 V0

2m = 2
√
V0Er là tần số điều hòa. Dải năng lượng

thu được gần như phẳng, tức là không phụ thuộc vào động lượng, với
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En(q) ≈
(
n+ 1

2

)
ω0. Hàm sóng Bloch là chồng chập của các hàm tại mỗi

nút mạng. Tuy nhiên, trong thực nghiệm bên cạnh thế tuần hoàn còn có

thế giam cầm, để giữ các nguyên tử trong mạng quang học. Mặc dù thế

giam cầm này thường là nhỏ so với thế tuần hoàn tại một nút mạng, nhưng

nó vẫn tạo ra sự không đồng đều trong mạng quang học. Đây là điểm cần

lưu ý khi so sánh kết quả thực nghiệm với tính toán lý thuyết, khi chỉ có

thế tuần hoàn được tính tới. Từ Hình 1.2 chúng ta có thể thấy rằng đối với

một thế tuần hoàn có biên độ V0 lớn cỡ vài chục Er (20Er) các dải năng

lượng thấp, tách hẳn ra và trạng thái riêng của các hạt trở nên định xứ

trong mỗi nút mạng. Với V0 cỡ vài Er, các dải năng lượng nằm bên dưới

V0 tách ra khỏi các dải khác. Do vậy, chỉ có nguyên tử ở dải thấp nhất có

thể xem là định xứ.

Hình 1.2: Các vùng năng lượng tính cho thế tuần hoàn (1.3) với các giá trị V0 khác

nhau (giá trị V0 ở phía trên hình vẽ) [16].

1.2. Mô phỏng lượng tử

Mô phỏng lượng tử là tạo ra một hệ vật lý bằng thực nghiệm mà các

trạng thái của nó là các trạng thái lượng tử của một mô hình lý thuyết

cho trước [15]. Ví dụ, mô phỏng lượng tử mô hình Hubbard, là tạo ra một

hệ vật lý bằng thực nghiệm, mà các trạng thái của hệ được mô tả bằng

mô hình Hubbard. Mô phỏng lượng tử khác với mô phỏng thông thường
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trên máy tính như mô phỏng Monte Carlo, hay mô phỏng động lực học

phân tử, ở chỗ các mô phỏng thông thường dùng máy tính để mô tả động

lực học của hệ bằng các quá trình ngẫu nhiên hay tuân theo các phương

trình động lực học của hệ. Mô phỏng lượng tử là các hệ vật lý thực thụ

với các trạng thái lượng tử được xác định trước.

Mô phỏng lượng tử bằng mạng quang học có thể mô phỏng hệ các hạt

fermion, boson hay hỗn hợp của chúng. Các hạt fermion được mô phỏng

bằng các nguyên tử có spin bán nguyên, còn các hạt boson được mô phỏng

bằng các nguyên tử có spin nguyên. Ví dụ đồng vị nguyên tử 6Li có spin

hạt nhân bằng 1 và một điện tử ở ngoài lớp vỏ nguyên tử, do vậy spin của

đồng vị 6Li là bán nguyên và nó có thể dùng để mô phỏng hạt fermion.

Ngược lại đồng vị 7Li có spin nguyên vì spin hạt nhân của 7Li bằng 3/2,

và có thể dùng để mô phỏng hạt boson. Số thành phần của hạt mô phỏng

phụ thuộc vào số các đa tuyến (multiplet) trong cấu trúc siêu tinh tế của

nguyên tử được sử dụng để mô phỏng. Ví dụ, đồng vị của nguyên tử 40K

có spin bán nguyên có thể sử dụng để mô phỏng hạt fermion. Có thể sử

dụng hai trạng thái siêu tinh tế ở trạng thái | F = 9/2,mF = −9/2 > và

| F = 9/2,mF = −7/2 > để mô phỏng hạt fermion hai thành phần, tương

tự như điện tử có hai thành phần spin. Khi tải các nguyên tử fermion với

hai trạng thái đa tuyến vào mạng quang học, chúng ta có thể mô phỏng

lượng tử mạng tinh thể cho các điện tử chuyển động trong đó.

1.2.1. Mô phỏng lượng tử mô hình Hubbard

Gần đây, người ta có thể tạo ra mô hình Hubbard cho các hạt fermion

bằng cách tải các nguyên tử fermion vào một trường thế tuần hoàn của

mạng quang học [15-19]. Điều này giúp vật lý nghiên cứu nguyên tử và vật

lý các hệ đông đặc tương hỗ lẫn nhau trong nghiên cứu. Đối với hố thế đủ

lớn, các nguyên tử có thể định xứ tại các điểm cực tiểu của thế quang học

và sự chuyển động của các nguyên tử giữa các điểm cực tiểu đó là do hiệu

ứng xuyên hầm (xem Hình 1.3).

Khí nguyên tử có hai thành phần, và hai nguyên tử có thành phần khác

nhau cư trú trong một điểm cực tiểu của thế tuần hoàn chúng sẽ tương tác
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Hình 1.3: Mô hình Hubbard với các nguyên tử cực lạnh.

với nhau. Nguyên tử fermion bị giam giữ trong hố thế ở mức năng lượng

thấp nhất của mạng quang học, t là xác suất nhảy nút. Theo nguyên lý

Pauli, nhảy nút chỉ có thể xảy ra nếu nguyên tử được nhảy đến ở trạng

thái không có spin hoặc có một spin ngược chiều với spin của điện tử nhảy

tới. Hai nguyên tử có spin ngược nhau định xứ tại một nút mạng tương

tác nhau với thế năng tương tác U , tương tác đó có thể là tương tác đẩy

hoặc tương tác hút. Sự tương quan giữa t và U xác định tính kim loại hoặc

điện môi của hệ [7-10]. Như vậy Hamiltonian cho mô hình Hubbard mô

phỏng bằng khí nguyên tử fermion trong mạng quang học có dạng [5].

H = −t
∑
⟨i,j⟩σ

(
c†iσcjσ + h.c

)
+ U

∑
i

ni↑ni↓, (1.10)

trong đó c†iσ, cjσ là các toán sinh hủy một hạt fermion trong trạng thái

spin σ (↑ hoặc ↓) tại nút mạng i, niσ = c†iσcjσ. Số hạng đầu tiên là động

năng và t là biên độ nhảy nút, < i, j > biểu thị các nút mạng lân cận gần

nhất. Số hạng thứ hai là thế năng của hạt với tương tác U . Ở đây trong

Hamiltonian này thế giam cầm đã được loại bỏ. Biên độ nhảy nút t được

xác định bởi

t = −
∫
dr⃗w0 (r⃗ − r⃗i)

(
− ∇
2m

+ V (r⃗)

)
w0 (r⃗ − r⃗i) , (1.11)

với i, j là hai nút lân cận gần nhất và w0 (r⃗ − r⃗i) là hàm Wannier định xứ

quanh nút i và cho vùng năng lượng thấp nhất. Thế tương tác U có thể
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xác định bằng

U = g

∫
dr⃗ |w0(r⃗)|4 , (1.12)

trong đó g = 4πas
m , với as là độ dài tán xạ và m khối lượng nguyên tử. Đối

với mạng lập phương, hàm thế tuần hoàn tạo bởi các cặp laser có dạng:

Vp(x, y, z) = V0
(
sin2 kLx+ sin2 kLy + sin2 kLz

)
. (1.13)

Trong đó V0 được gọi là biên độ, và kL là vector sóng của laser. Khi đó d

là hằng số mạng d = π/kL. Trong giới hạn V0 >> Er, các mức năng lượng

cách nhau một khoảng ω0 =
√
4πV0Er. Tại nhiệt độ thấp, các nguyên tử

được hạn chế dao động quanh nút mạng ở mức năng lượng thấp nhất. Phần

động năng của nó sau đó bị đóng băng, ngoại trừ một phần nhỏ xuyên

hầm đến những vị trí lân cận. Chuyển động của các nguyên tử trong các

thế tuần hoàn có thể được mô tả bằng hàm sóng Bloch với vector q và

năng lượng của nguyên tử đang cư trú được cho bởi

ε0(q) =
3

2
ω0 − 2t (cos (qxd) + cos (qyd) + cos (qzd)) , (1.14)

trong đó tham số t được gọi là thông số chui ngầm tới những nút lân cận,

và nó có thể được tính xấp xỉ theo công thức (1.15)

t ≈ 4√
π
Er

(
V0
Er

) 3
4

exp

[
−3

(
V0
Er

)]
, (1.15)

Tham số U có thể được tính xấp xỉ bằng

U =

√
f

ū
kLasEr

(
V0
Er

) 3
4

. (1.16)

Từ biểu thức (1.15) và (1.16) ta có thể thấy các tham số của mô hình

Hubbard có thể dễ dàng thay đổi bằng chiều sâu của thế quang học, bước

sóng laser, khối lượng nguyên tử và độ dài tán xạ. Như vậy việc thay đổi

tần số và cường độ của các chùm laser dẫn tới việc thay đổi t và U . Điều

này thực nghiệm đã làm được. Sự thay đổi t và U dẫn đến sự hình thành

các pha khác nhau như kim loại, điện môi Mott, điện môi vùng, như mô

tả trên Hình 1.4 [17,18].
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Hình 1.4: Sơ đồ các pha khác nhau có thể tồn tại trong mô hình Hubbard mô phỏng

mạng quang học [18]

1.2.2. Mô phỏng lượng tử mô hình Falicov-Kimball

Mô hình Falicov-Kimball có thể xem là mô hình Hubbard giản lược

khi tham số nhảy nút của một thành phần bằng 0 vì tham số nhảy nút

tỷ lệ nghịch với khối lượng của nguyên tử nên nếu mạng quang học cho

mô hình Hubbard được tạo từ các nguyên tử có khối lượng khác nhau thì

khi đó tham số nhảy nút cho các thành phần cũng khác nhau. Ví dụ như

chúng ta mô phỏng mô hình Hubbard bằng hỗn hợp 40K và 6Li hay hỗn

hợp 6Li và 171Y b thì tham số nhảy nút của mỗi thành phần khác nhau.

Ở giới hạn lý tưởng tham số nhảy nút cho một thành phần bằng 0, chúng

ta thu được mô hình Falicov-Kimball thông thường [32] Hamintonian của

mô hình Falicov-Kimball có dạng

H = −t
∑
i

c†icj + Ef

∑
i

f †i fj + U
∑
i

c†icif
†
i fi. (1.17)

Trong đó c†i (cj) là toán tử sinh (hủy) một thành phần nguyên tử fermion

(hay nguyên tử fermion trong hỗn hợp hai nguyên tử fermion), và f †i (fj)

là toán tử sinh hủy thành phần nguyên tử kia (hay nguyên tử fermion kia).

Thành phần nguyên tử c có khối lượng nhẹ nên có thể di chuyển trong
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mạng. Thành phần nguyên tử f có khối lượng cực lớn và không di chuyển

được, Ef là mức năng lượng của chúng, U là thế tương tác giữa nguyên

tử c và nguyên tử f khi ở cùng một nút mạng. Tuy nhiên mô phỏng mô

hình Falicov-Kimball ở trên là lý tưởng hóa khối lượng của một nguyên tử

này lớn hơn rất nhiều khối lượng của một nguyên tử kia trong hỗn hợp.

Do vậy, thực thực nghiệm vẫn chưa mô phỏng hoàn hảo được mô hình

Falicov-Kimball và đây là thách thức trong nghiên cứu thực nghiệm.

1.2.3. Ưu điểm và nhược điểm của mô phỏng lượng tử

Mô phỏng lượng tử bằng mạng quang học có nhiều ưu điểm.

Trước hết các thông số của mô hình mô phỏng khá dễ điều chỉnh.

Thứ hai, cấu trúc hình học các mạng quang học khá dễ tạo ra.

Thứ ba, mạng quang học không có lẫn tạp chất.

Thứ tư, mạng quang học có thể được tạo thành từ các nguyên tử fermion

hay boson.

Do vậy, có thể tạo ra các mô hình mô phỏng fermion hay boson hoặc các

hỗn hợp giữa chúng. Đây là các ưu điểm nổi trội của mô phỏng lượng tử

bằng mạng quang học mà các vật liệu được tạo thành từ các hợp chất hóa

học khó có được. Tuy vậy mạng quang học cũng có những nhược điểm.

Nhược điểm lớn nhất của mạng quang học là hằng số mạng bằng một nửa

bước sóng laser, cho nên hằng số mạng của mạng quang học rất lớn. Điều

này dẫn đến tình trạng hiệu ứng đặc trưng của mạng quang học rất nhỏ.

Do vậy rất khó đạt được trạng thái cơ bản. Nhược điểm thứ hai của mạng

quang học là chỉ ổn định ở nhiệt độ cực thấp, từ µK đến nK. Nhược điểm

khác của mạng quang học là rất khó điều chỉnh được nồng độ của hạt

trong mạng.

1.3. Kết luận

Trong phần này chúng tôi trình bày về lý thuyết các khí cực lạnh trong

mạng quang học, trình bày về các thế năng quang học, các nguyên tử

không tương tác trong mạng tuần hòa. Chúng tôi trình bày các mô phỏng
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lượng tử, các mô hình và nêu rõ ưu nhược điểm của mô phỏng lượng tử so

với các mô phỏng khác.
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Chương 2

LÝ THUYẾT TRƯỜNG TRUNG BÌNH ĐỘNG

Trong chương này, chúng tôi trình bày về lý thuyết trường trung bình

động, phương pháp nghiên cứu chủ yếu đặt ra trong luận án. Nghiên cứu

lý thuyết về vật liệu lượng tử, chủ yếu dựa trên hai nền tảng là vật lý lượng

tử và vật lý thống kê. Hai nền tảng đó kết hợp với nhau tạo ra lĩnh vực

nghiên cứu vật lý hệ nhiều hạt. Trong suốt thế kỷ 20, nhiều lý thuyết và

phương pháp đã được xây dựng để nghiên cứu vật lý hệ nhiều hạt như lý

thuyết hàm Green, lý thuyết phiếm hàm mật độ, mô phỏng Monte Carlo

hay động học phân tử... Lý thuyết phiếm hàm mật độ đã đạt được những

thành tựu xuất sắc trong nghiên cứu và tiên đoán tính chất các vật liệu bán

dẫn truyền thống. Thế nhưng đối với những vật liệu mà tương quan điện

tử trong đó trung bình hay mạnh thì lý thuyết phiếm hàm mật độ chưa

thể nghiên cứu trọn vẹn các tính chất vật lý của những vật liệu đó, ít nhất

như ở dạng hiện nay. Do đó đã xuất hiện những hướng nghiên cứu mới, kết

hợp giữa lý thuyết phiếm hàm mật độ và phương pháp hàm Green trong

vật lý hệ nhiều hạt, để giải quyết vấn đề nghiên cứu các tính chất của vật

liệu điện tử tương quan mạnh một cách tốt hơn. Một trong những hướng

nghiên cứu đó là lý thuyết trường trung bình động (Dynamical Mean Field

Theory - DMFT). Những nghiên cứu sử dụng lý thuyết trường trung bình

động cho thấy những ưu điểm trong thu nhận và tiên đoán các tính chất

vật lý của các vật liệu tương quan điện tử.

2.1. Lý thuyết trường trung bình tĩnh

2.1.1. Mô hình Hubbard

Lý thuyết trường trung bình động là một lý thuyết mở rộng của lý

thuyết trường trung bình cổ điển cho tương tác Coulomb cục bộ [27].

Nguyên lý chung của gần đúng trường trung bình là thay thế bài toán
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toàn mạng tương tác bằng bài toán một nút hiệu dụng. Nút hiệu dụng đó

miêu tả các hạt cư trú trong nút mạng tương tác với trường hiệu dụng.

Trường hiệu dụng hay còn gọi là trường Weiss được xác định một cách tự

hợp từ điều kiện đồng nhất một đại lượng định xứ xác định từ bài toán

một hạt trong trường hiệu dụng với chính đại lượng đó khi có đầy đủ tương

tác trong toàn mạng tinh thể.

Trong gần đúng trường trung bình cổ điển thì trường trung bình là một

giá trị trung bình, không phụ thuộc vào thời gian. Trong lý thuyết trường

trung bình động, trường trung bình được biểu diễn như một hàm Green

phụ thuộc vào thời gian. Với tính chất như vậy, lý thuyết trường trung

bình động đã tính tới thăng giáng động lực cục bộ. Để thấy rõ sự phát

triển của lý thuyết trường trung bình động từ gần đúng trường trung bình

cổ điển, chúng tôi xem xét các gần đúng trường trung bình qua một mô

hình cụ thể. Ở đây chúng tôi xem xét mô hình Hubbard [7-10].

Ĥ = −
∑

<i,j>σ

tijc
+
iσciσ + U

∑
i

ni↑ni↓ = Ht +Hu, (2.1)

trong đó tij là các tham số nhảy nút giữa các nút i và j khác nhau, U

là tương tác Coulomb của hai điện tử tại cùng một nút trong mạng tinh

thể. Các điện tử chỉ tương tác với nhau khi chúng định xứ trong cùng

một nút. Ở đây niσ = c+iσciσ là toán tử số điện tử tại nút i. Mô hình này

được Hubbard [7], Gutzwiller [9] và Kanamori [10] độc lập đưa ra. Bây

giờ nó được thống nhất gọi là mô hình Hubbard. Phần động năng của

Hamiltonian Ht tạo bởi sự giao nhau của quỹ đạo Wannier φiσ(r) tại nút

i và φjo(r) tại nút j.

tij =

∫
drϕ∗iσ(r)

1

2m
∇2ϕjσ(r), (2.2)

trong đó m là khối lượng của điện tử. Tương tác cục bộ tại một nút mô

tả bằng lực đẩy Coulomb của hai điện tử tại cùng một nút trong mạng:

U =

∫
drdr′ϕ∗iσ(r)

e2

|r − r′|
ϕ∗iσ (r

′)ϕjσ (r
′) . (2.3)

Mô hình Hubbard mô tả hệ điện tử tương quan mạnh khi tương tác U

lớn hơn so với độ rộng của vùng năng lượng W . Khi U >> W và hệ lấp
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đầy một nửa, cấu hình hai điện tử tại một nút bị loại bỏ, khi hai điện tử

chiếm giữ cùng một nút, năng lượng của hệ bị thêm vào một lượng bằng

U , trong trường hợp này điện tử định xứ tại các nút mạng và tương tác

Coulomb tại một nút sẽ ngăn không cho các điện tử dịch chuyển. Khi đó

hệ là điện môi. Người ta còn gọi pha điện môi này là điện môi Mott. Khi

U → 0 ta có hệ điện tử tự do không tương tác. Ở giới hạn này hệ mang

tính chất kim loại. Như vậy trong trường hợp lấp đầy một nửa sẽ xảy ra

chuyển pha kim loại-điện môi khi U biến đổi. Sự chuyển pha kim loại-điện

môi này do tương quan điện tử U thuần túy thường được gọi là chuyển

pha kim loại-điện môi Mott-Hubbard.

2.1.2. Gần đúng trường trung bình tĩnh

Trong gần đúng này, tương tác Coulomb cục bộ giữa các điện tử được

lấy gần đúng như sau:

Uni↑ni↓ ≈ U ⟨ni↑⟩ni↓ + Uni↑ ⟨ni↓⟩ − U ⟨ni↑⟩ ⟨ni↓⟩ , (2.4)

gần đúng này đã loại bỏ thăng giáng U (ni↑ − ⟨ni↑⟩) (ni↓ − ⟨ni↓⟩). Với gần
đúng như vậy, bài toán động lực học của toàn mạng được đưa về gần đúng

động lực học của một hạt. Để đơn giản, chúng ta xét trường hợp trường

trung bình đồng nhất, tức là:

⟨ni↑⟩ = n↑,

⟨ni↓⟩ = n↓,

khi đó hàm Green cho điện tử có spin σ bằng:

Gσ(k, ω) =
1

ω − εk + µ− Unσ
. (2.5)

Trong đó k là vecter sóng, ω là tần số, εk là hệ thức tán sắc, µ là thế hóa

học, Giá trị trung bình nσ được xác định một cách tự hợp từ điều kiện

nσ cũng chính là đại lượng được tính từ giá trị trung bình 1
N

∑
i ⟨niσ⟩ của
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toàn mạng, trong đó N là số nút mạng tinh thể. Chúng ta có:

nσ =
1

N

∑
k

⟨nkσ⟩ =
1

N

∑
k

∫
dε

π
f(ε) ImGσ

(
k, ω − i0+

)
=

1

N

∑
k

f (εk + Un−σ − µ) . (2.6)

Trong đó f(ε) = 1
eβε+1

là hàm phân bố Fermi-Dirac ở nhiệt độ T = 1
β .

Trong gần đúng trung bình cổ điển này, trường trung bình chỉ làm dịch đi

mức năng lượng của điện tử và không làm thay đổi tính chất căn bản của

điện tử so với trường khi không có tương tác. Tính chất của điện tử như

vậy không thay đổi ngay cả khi có tương tác Coulomb giữa chúng. Trong

gần đúng trường trung bình này chúng ta không thu được chuyển pha kim

loại-điện môi. Đối với pha thuận từ n↑ = n↓ và với thế hóa học µ = U
2 ,

chúng ta thu được nghiệm n↑ = n↓ =
1
2 ở mọi nhiệt độ, nếu mật độ trạng

thái khi không có tương tác là một hàm chẵn theo tần số. Đối với các pha

có trật tự từ n↑ ̸= n↓, phương trình tự hợp cho n↑, n↓ phức tạp hơn và các

nghiệm có thể tìm được bằng tính số.

2.2. Lý thuyết trường trung bình động

2.2.1. Giới hạn số chiều không gian vô cùng

Chúng ta biết rằng tổng thống kê có thể tính thông qua tích phân phiếm

hàm:

Z =

∫ ∏
iσ

Dc∗iσDciσ exp[−S], (2.7)

trong đó hàm tác động S cho mô hình Hubbard có dạng:

S =

∫ β

0

dτ

[∑
iσ

c∗iσ(τ)

(
∂

∂τ

)
ciσ +

∑
ijσ

tijc
∗
iσ(τ)ciσ(τ)

+
∑
i

Uc∗i↑(τ)ci↑(τ)c
∗
i↓(τ)ci↓(τ)

]
, (2.8)

ở đây c∗iσ, ciσ là biến số trong đại số Grassmann tương ứng với các toán tử

sinh, hủy điện tử.
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Chia hàm tác động thành ba phần:

S = S0 +∆S + S(0), (2.9)

trong đó S0 là phần của hàm tác động tại một nút 0 nào đó của mạng tinh

thể.

S0 =

∫ β

0

dτ

[∑
σ

c∗0σ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
c0σ + Uc∗0↑(τ)c0↑(τ)c

∗
0↓(τ)c0↓(τ)

]
,

(2.10)

∆S là phần của hàm tác động miêu tả liên kết giữa nút 0 với các nút

khác của mạng tinh thể.

∆S =

∫ β

0

dτ
∑
iσ

[ti0c
∗
iσ(τ)c0σ(τ) + t0ic

∗
0σ(τ)cjσ(τ)] , (2.11)

và phần còn lại ký hiệu là S(0) là phần của hàm tác động mà nút 0 và các

nút liên kết với nó được loại bỏ. Hàm tác động S(0) có thể được gọi là hàm

tác động hốc tại nút mạng 0.

S(0) =

∫ β

0

dτ

∑
i ̸=0σ

c∗iσ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
ciσ(τ) +

∑
ij ̸=0σ

tijc
∗
iσ(τ)cjσ(τ)

+U
∑
i ̸=0

c∗i↑(τ)ci↑(τ)c
∗
i↓(τ)ci↓(τ)

 . (2.12)

Trong mục này lý thuyết trường trung bình động được diễn tả thông qua

phương pháp hốc [27]. Nội dung của phương pháp này là chúng ta đi tìm

hàm tác động hiệu dụng tại nút mạng 0, sau khi đã lấy tích phân phiếm

hàm theo tất cả các biến số tại các nút mạng trừ nút mạng 0. Khi đó vấn

đề quy về tính tổng thống kê:

Z =

∫ ∏
σ

Dc∗0σDc0σ exp [−S0]

×
∫ ∏

i̸=0σ

Dc∗iσDciσ exp
[
−S(0)

]
exp[−∆S], (2.13)
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kí hiệu giá trị trung bình:

⟨X⟩0 ≡
1

Z(0)

∫ ∏
i ̸=0σ

Dc∗iσDciσX exp
[
−S(0)

]
, (2.14)

theo tổng thống kê Z(0) với hàm tác động S(0) tương ứng. Đây là giá trị

trung bình của toàn mạng, trừ đi nút 0 và các liên kết với nó. Hay nói cách

khác đó là giá trị trung bình theo toàn mạng có một hốc 0. Khi đó tổng

thống kê được viết thành:

Z ≡ Z(0)

∫ ∏
i ̸=0σ

Dc∗0σDc0σ exp
[
−S(0)

]
⟨exp[−∆S]⟩, (2.15)

tiếp theo chúng ta khai triển hàm mũ thứ hai đối với ∆S trong biểu thức

trên. Nhận thấy nếu chúng ta chỉ xét nhảy nút của điện tử giữa các nút

lân cận gần nhất thì đối với mạng hình vuông d chiều chúng ta có hệ thức

tán sắc:

εk = − 1

N

∑
ij

tije
−ik(Ri−Rj) = −2t

d∑
α=1

cos ki,

Khi d → ∞ ta có thể coi cos ki được chọn một cách ngẫu nhiên, do đó∑d
i cos ki ∼

√
d. Vì vậy khi d→ ∞ thì εk ∼ 0(t

√
d). Vì vậy chúng ta phải

tiến hành hiệu chỉnh lại t theo d như sau [27].

tij =
t∗√
2d

=
const√

2d
,

việc hiệu chỉnh lại cho thấy, hàm Green một hạt tương ứng của hệ không

tương tác, cũng sẽ phụ thuộc vào d. Khi i và j là hai nút lân cận gần nhất

thì:

G0
ij,0 ∼

1√
d
, (2.16)

tính chất này của hàm Green không tương tác, chính là lý do để hàm

Green đơn giản hơn ở giới hạn khi d → ∞. Với tính chất của hàm Green

như vậy, người ta chứng minh được rằng, tại giới hạn khi d → ∞ chúng

ta thu được [27].
1

Zloc
e−Sloc =

1

Z
e−S, (2.17)
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trong đó:

Sloc =

[∫ β

0

dτ
∑
σ

c∗0σ(τ)

(
∂

∂τ
− µ

)
c0σ(τ)

+ U

∫ β

0

dτc∗0↑(τ)c0↑(τ)c
∗
0↓(τ)c0↓(τ)

+

∫ β

0

dτ1

∫ β

0

dτ2
∑
σ

∑
j,k ̸=0

t∗j0t
∗
k0G

(0)
jkσ (τ1−τ2) c

∗
0σ (τ1) c0σ (τ2)

 .
(2.18)

Ở đây G
(0)
jkσ (τ1 − τ2) = −⟨Tτcjσ (τ1) c∗kσ (τ2)⟩(0) là hàm Green được lấy theo

tổng thống kê quanh hốc 0. Như vậy bài toán toàn mạng được đưa về bài

toán cục bộ. Kí hiệu hàm lai hóa của nút 0:

∆σ (τ1 − τ2) =
∑
i,j ̸=0

t∗i0t
∗
j0G

(0)
ijσ (τ1 − τ2) , (2.19)

khi đó hàm tác động cục bộ có thể viết thành:

Sloc =−
∫ β

0

dτ1

∫ β

0

dτ2
∑
σ

c∗σ (τ1)G−1
σ (τ1 − τ2) cσ (τ2)

+ U

∫ β

0

dτc∗↑(τ)c↑(τ)c
∗
↓(τ)c↓(τ), (2.20)

trong đó:

G−1
σ (τ1 − τ2) = −

(
∂

∂τ1
− µ

)
∂τ1τ2 −∆σ (τ1 − τ2) , (2.21)

cuối cùng, mối quan hệ giữa hàm Green hốc G
(0)
ijσ (τ1 − τ2) nơi mà nút 0

được lấy ra thỏa mãn phương trình

G
(0)
ijσ = Gijσ −Gi0σG

−1
00σG0jσ. (2.22)

Thông thường hàm Green cục bộ và hàm Green thể hiện trường trung

bình động được thể hiện thông qua phương trình Dyson.

[Gσ (iωn)]
−1

= [Gσ (iωn)]
−1 −

∑
σ

(iωn) = iωn + µ−∆σ (iωn)−
∑
σ

(iωn) ,

(2.23)
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hàm Green cục bộ được xác định từ hàm tác động cục bộ ở trên.

Gσ (iωn) = − 1

Zloc

∫ ∏
σ

Dc∗σDcσ [cσ (iωn) c
∗
σ (iωn)] exp [−Sloc] , (2.24)

Zloc =

∫ ∏
σ

Dc∗σDcσ exp [−Sloc] , (2.25)

điều kiện tự hợp trong lý thuyết trường trung bình động xác định hàm

Green cục bộ trên cũng chính là hàm Green cục bộ của toàn mạng.

Gσ (iωn) =
1

N

∑
k

Gkσ (iωn) =
1

N

∑
k

1

iωn + µ− εk −
∑

σ (iωn)

=

∫ ∞

∞
dε

N0(ε)

iωn + µ− ε−
∑

σ (iωn)
, (2.26)

trong đóNo(ε) là mật độ trạng thái trần hay mật độ trạng thái không tương

tác. Thông qua phương trình Dyson năng lượng riêng của hàm Green được

xác định

Σσ(ω) = G−1
σ (ω)−G−1

σ (ω). (2.27)

Như vậy chúng ta thu được hệ phương trình tự hợp khép kín. Để giải hệ

phương trình này chúng ta có thể dùng phương pháp lặp như sau: Xuất

phát từ một giá trị ban đầu
∑

σ (iωn) nào đó, thế vào phương trình (2.27),

tính hàm Green cục bộ Gσ(iω). Từ phương trình Dyson (2.23) chúng ta

tính được Gσ (iωn). Giải (2.24) chúng ta thu được Gσ(iω) và
∑

σ(iω). Sử

dụng điều kiện tự hợp chúng ta thu được
∑

σ(iω) và lặp lại quá trình tính

toán trên cho đến khi thu được nghiệm hội tụ. Vấn đề chủ yếu trong lý

thuyết trường trung bình động là giải bài toán hiệu dụng một nút (2.24).

Có rất nhiều phương pháp khác nhau cả về giải tích lẫn tính số, gần đúng

hay chính xác để giải bài toán hiệu dụng một nút (2.24) như phương pháp

chéo hóa chính xác, phương pháp nhiễu loạn lặp...

2.2.2. Phương pháp chéo hóa chính xác

Vấn đề mấu chốt của lý thuyết trường trung bình động là giải bài toán

một tạp. Đây cũng chính là vấn đề chiếm dụng thời gian tính toán nhất

trong quá trình giải số của lý thuyết trường trung bình động. Hàm tác động
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hiệu dụng thể hiện một tạp có tương tác trong một môi trường hiệu dụng.

Nó tương đương với bài toán một tạp từ tương tác với một bể dẫn. Hay

nói cách khác hàm tác động hiệu dụng tương đương với mô hình Anderson

sau.

HAnd =
∑
lσ

Ela
†
lσalσ+

∑
lσ

Vl

(
a†lσcσ + c†σalσ

)
+εc

∑
σ

c†σcσ+Un
c
↑n

c
↓, (2.28)

trong đó a†lσ (alσ) là toán tử sinh (hủy) fermion của quỹ đạo l của bể dẫn,

El là mức năng lượng của từng quỹ đạo fermion của bể dẫn, Vl là thừa số

lai hóa giữa quỹ đạo fermion của bể dẫn và tạp, εc là mức năng lượng của

tạp, thông thường nó bằng đúng mức năng lượng của điện tử tại một nút

εc = −µ. Điều kiện để mô hình Anderson (6) tương đương với hàm tác

động là:

G−1
σ (iω) = iω + µ−

∑
l

V 2
l

iω − El
. (2.29)

Do vậy các thông số El, Vl của mô hình Anderson (2.22) cần được xác định

sao cho điều kiện (2.29) thỏa mãn. Về mặt chính xác, số quỹ đạo của bể

dẫn cần phải vô cùng để các mức năng lượng của từng quỹ đạo fermion

của bể dẫn liên tục. Nhưng về mặt thực tiễn điều kiện (2.29) sẽ được thỏa

mãn một cách gần đúng với số quỹ đạo của bể dẫn hữu hạn. Mô hình

Anderson (2.28) có thể giải bằng các phương pháp khác nhau mô phỏng

Monte Carlo, chéo hóa chính xác, nhóm tái chuẩn hóa tính số, boson cầm

tù, nhiễu loạn lặp... Mỗi phương pháp giải có những ưu khuyết điểm khác

nhau, và có thể tùy thuộc vào từng vấn đề nghiên cứu. Chẳng hạn phương

pháp mô phỏng Monte Carlo là chính xác, nhưng chỉ làm việc với kích

thước bể dẫn là hữu hạn và không thể làm việc ở nhiệt độ quá thấp do vấn

đề về dấu của định thức fermion. Phương pháp chéo hóa chính xác cũng

là phương pháp chính xác, nhưng kích thước bể dẫn là hữu hạn. Nó có

thể làm việc tốt cả ở nhiệt độ không lẫn nhiệt độ hữu hạn bất kỳ. Nhưng

nhược điểm của nó là thời gian tính số và yêu cầu về bộ nhớ tăng rất

nhanh theo kích thước của bể dẫn, và do vậy xảy ra hiệu ứng kích cỡ hữu

hạn. Hiệu ứng này cũng có thể làm mất đi hay thể hiện không trọn vẹn

hiệu ứng Kondo ở nhiệt độ thấp khi nhiệt độ này nhỏ hơn độ gián đoạn
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của các mức năng lượng của bể dẫn.

2.2.3. Phương pháp chéo hóa chính xác trong thuật toán giải

số DMFT

Phương pháp chéo hóa chính xác là một trong những phương pháp hay

được sử dụng để giải bài toán một tạp trong chuỗi các bước lặp để giải

các phương trình tự hợp trong lý thuyết trường trung bình động (DMFT).

Phương pháp này lần đầu tiên được Caffarel và Krauth áp dụng trong giải

bài toán một tạp trong hệ phương trình tự hợp của lý thuyết trường trung

bình động [33]. Phương pháp chéo hóa chính xác giới hạn Hamiltonian

(2.28) của một tạp trong một bể dẫn hữu hạn của ns quỹ đạo fermion.

Khi đó trường trung bình Weiss trở thành

[Gns
σ (iω)]

−1
= iω + µ−

ns∑
l=1

V 2
l

iω − El
. (2.30)

Có thể hình dung giới hạn hữu hạn số mức năng lượng của bể dẫn như là

một phép chiếu từ không gian liên tục toàn phần vào một không gian con

hữu hạn. Hamiltonian (2.28) với ns quỹ đạo fermion được chéo hóa chính

xác và do vậy chúng ta có thể tính hàm Green G(iω), và năng lượng riêng

Σ(iω). Từ điều kiện tự hợp chúng ta lại thu được tiếp trường trung bình

Weiss và sau đó gần đúng nó bằng hàm Green tại phương trình (2.30) với

những thông số El, Vl của mô hình Anderson (2.28). Quá trình lặp cứ tiếp

diễn như vậy cho đến khi thu được nghiệm hội tụ trong khoảng sai số cho

trước. Như vậy quá trình tính số của bài toán nhân trong chuỗi phương

trình tự hợp ở đây gồm hai phần giải số khác nhau: chéo hóa chính xác và

làm gần đúng phương trình (2.30). Sau đây chúng ta sẽ đi vào từng phần

cụ thể. Không gian Hilbert của Hamiltonian (2.27) với số quỹ đạo hữu hạn

có thể khai triển theo các vector cơ sở sau:∣∣∣n↑1, n↑2, . . . , n↑ns

〉 ∣∣∣n↓1, n↓2, . . . , n↓ns

〉
, (2.31)

trong đó nσl = 0, 1, và
∑ns

l=1 n
σ
l = nσ. Hamiltonian (2.27) không trộn lẫn

các khối
(
n↑, n↓

)
khác nhau. Do vậy chúng ta có thể chéo hóa Hamiltonian
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(2.28) trong từng khối
(
n↑, n↓

)
một. Như vậy với ns quỹ đạo có Cn↑

ns
×Cn↓

ns

vector cơ sở (2.31) trong khối
(
n↑, n↓

)
xác định, và chúng ta phải chéo

hóa ma trận có kích thước
(
Cn↑

ns
× Cn↓

ns

)
×
(
Cn↑

ns
× Cn↓

ns

)
. Ví dụ với ns = 6

trong khối
(
n↑ = 3, n↓ = 3

)
chúng ta phải chéo hóa ma trận 400×400, còn

với ns = 7 trong khối
(
n↑ = 3, n↓ = 3

)
chúng ta phải chéo hóa ma trận

1225×1225. Kích thước của ma trận phải chéo hóa tăng rất nhanh với ns.

Tuy vậy, vì Hamiltonian không trộn lẫn các khối
(
n↑, n↓

)
với nhau, do vậy

chúng ta có thể chéo hóa Hamiltonian trong từng khối riêng rẽ, và như vậy

có thể song song hóa quá trình chéo hóa này.Quá trình chéo hóa bắt đầu

bằng thiết lập các vector cơ sở. Quá trình này được thực hiện cho từng

khối
(
n↑, n↓

)
một. Sau khi không gian Hilbert con như vậy được thiết lập,

chúng ta cần tính vector a†j|i⟩ và aj|i⟩. Ma trận của Hamiltonian sẽ gồm

hai thành phần: thành phần lai hóa thể hiện fermion nhảy từ quỹ đạo của

bể dẫn sang tạp và ngược lại, và thành phần các phần tử chéo thể hiện

các mức năng lượng của quỹ đạo và tạp, cùng với tương tác Coulomb của

tạp. Sau khi ma trận của Hamiltonian được thiết lập, ma trận này được

chéo hóa. Sau khi chéo hóa Hamiltonian ở tất cả các khối
(
n↑, n↓

)
chúng

ta thu được toàn bộ các vector riêng và các giá trị riêng của Hamiltonian.

Sử dụng biểu diễn Lehmann chúng ta tính được hàm Green

G(z) =
1

Z

∑
i,j

〈
i
∣∣c†∣∣ j〉 ⟨j|c|i⟩
Ei − Ej − Z

(
e−βEi + e−βEj

)
, (2.32)

trong đó Z là tổng thống kê và |i⟩ là vector riêng ứng với trị riêng Ei. Công

thức (2.32) có thể áp dụng cho cả tần số Matsubara cũng như tần số thực.

Chúng ta cũng có thể tính hàm Green ở nhiệt độ không bằng lấy giới hạn

công thức (2.32) ở nhiệt độ không. Đây là ưu điểm của phương pháp chéo

hóa chính xác, sau khi chéo hóa chính xác chúng ta có thể tính bất kỳ

hàm Green nào, ở nhiệt độ hữu hạn hay độ không tuyệt đối. Để tính hàm

Green theo công thức (2.32) chúng ta cần tính phần tử
〈
i
∣∣c†∣∣ j〉. Sau khi

tính được hàm Green của tạp chúng ta thực hiện tiếp vòng lặp trong chuỗi

phương trình DMFT và tính được tiếp trường trung bình Weiss. Vấn đề

tiếp theo là chúng ta thực hiện gần đúng (2.30), hay nói cách khác là chúng

ta xác định lại thông số của mô hình (2.28) cho vòng lặp mới. Thông số

40



của mô hình được xác định sao cho khoảng cách giữa trường trung bình

liên tục và gián đoạn đạt giá trị nhỏ nhất:

d =
1

nmax + 1

nmax∑
n=0

∣∣∣[Gσ (iωn)]
−1 − [Gns

σ (iωn)]
−1
∣∣∣2 , (2.33)

trong đó nmax là số tần số Matsubara được sử dụng. Thông thường số tần

số Matsubara cần phải đủ lớn để kết quả không bị mất những tính chất

vật lý ở cả hai vùng năng lượng thấp và năng lượng cao. Lưu ý mặc dù

công thức (2.32) có thể áp dụng cho cả tần số Matsubara lẫn tần số thực,

nhưng điều kiện cực tiểu (2.33) chỉ áp dụng cho tần số Matsubara. Khi

các thông số của mô hình được xác định, chúng ta có thể tính tiếp hàm

Green cho bất kỳ tần số nào, tùy theo nhu cầu nghiên cứu, nhưng lưu ý

rằng để tính hàm Green theo tần số thực, chúng ta phải tính cùng với nó

hàm Green theo tần số Matsubara.

Sau khi chéo hóa chính xác Hamiltonian (2.28) và xác định được thông

số của mô hình cho vòng lặp mới chúng ta lại tiếp tục thực hiện vòng lặp

tiếp theo. Quá trình lặp cứ làm như vậy cho đến khi thu được nghiệm hội

tụ. Như vậy có thể thấy quá trình giải DMFT bằng chéo hóa chính xác

phức tạp hơn phương pháp chéo hóa đơn thuần, bởi vì quá trình chéo hóa

chính xác và xác định thông số của mô hình phải làm cho từng vòng lặp

một. Tuy nhiên, cũng cần nhấn mạnh rằng phương pháp DMFT cộng với

chéo hóa chính xác hoàn toàn khác phương pháp chéo hóa chính xác đơn

thuần ở chỗ phương pháp DMFT cộng với chéo hóa chính xác là nghiên

cứu vấn đề ở giới hạn nhiệt động lực cho hệ có kích thước vĩ mô, khác với

phương pháp chéo hóa chính xác đơn thuần nghiên cứu cho hệ hữu hạn, và

thông thường có kích thước rất nhỏ do hạn chế của máy tính. Kích thước

hữu hạn của phương pháp DMFT cộng với chéo hóa chính xác chỉ nằm ở

chỗ làm gần đúng trường hiệu dụng Weiss bằng số quỹ đạo fermion hữu

hạn. Đây là đặc điểm khác biệt cần phải lưu ý. Do số vòng lặp để giải hệ

phương trình tự hợp của DMFT không xác định được trước một cách tiên

nghiệm, nên thời gian để giải hệ phương trình tự hợp của DMFT cũng

không xác định được trước. Số vòng lặp cần sử dụng để thu được nghiệm

khả dĩ phụ thuộc vào sai số khả dĩ mà nghiên cứu cho phép, cũng như vào
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từng vấn đề nghiên cứu cụ thể với những thông số của mô hình cụ thể. Nói

chung số vòng lặp cho nghiên cứu ở nhiệt độ thấp thông thường thường

nhiều hơn cho nghiên cứu ở nhiệt độ cao với cùng một sai số cho phép.

Nghiên cứu ở vùng chuyển pha, hiện tượng tới hạn cũng thường phải

sử dụng nhiều vòng lặp hơn để giải hệ phương trình tự hợp DMFT hơn

nghiên cứu ở xa vùng chuyển pha, hiện tượng tới hạn. Càng nhiều số vòng

lặp thì chúng ta càng phải nhiều lần tiến hành chéo hóa chính xác bài toán

nhân, do vậy thời gian tính toán càng lâu. Thậm chí ở một số nghiên cứu

hiện tượng tới hạn số vòng lặp quá nhiều và giải hệ phương trình DMFT

trở nên không khả thi. Đây cũng là vấn đề được quan tâm trong nghiên

cứu các tính chất vật lý của vật liệu lượng tử. Chương trình chéo hóa chính

xác trong giải số DMFT đã được Caffarel và Krauth thiết lập và là mã

nguồn mở cho phép mọi người sử dụng miễn phí và không cần xin phép

[27]. Chương trình này được lập trên ngôn ngữ FORTRAN, có kèm theo

các mã nguồn mở khác mà chương trình sử dụng. Khi sử dụng chúng ta

chỉ cần thay đổi một chút thích ứng với vấn đề nghiên cứu. Một trong

những thành công của lý thuyết trường trung bình động là chỉ ra chuyển

pha kim loại-điện môi trong mô hình Hubbard khi lấp đầy một nửa. Kết

quả tính toán giản đồ pha bằng lý thuyết trường trung bình động cho mô

hình Hubbard thể hiện trên Hình (2.1).

Từ giản đồ pha ở trên chúng ta có thể thấy pha kim loại tồn tại từ giá trị U

nhỏ đến giá trị Uc2, và pha điện môi tồn tại từ giá trị U lớn đến giá trị Uc1.

Tính toán theo lý thuyết trường trung bình động cho thấy Uc1 < Uc2. Do

vậy trong khoảng Uc1 < U < Uc2, pha kim loại và pha điện môi song song

cùng tồn tại. Chuyển pha kim loại-điện môi như vậy là chuyển pha loại 1.

Các thí nghiệm mô phỏng trong mạng quang học của mô hình Hubbard đã

tìm ra chuyển pha kim loại-điện môi, nhưng chưa thể chỉ ra có hay không

vùng song song cùng tồn tại pha kim loại-điện môi như lý thuyết trường

trung bình động tiên đoán [17,18]. Điều này đòi hỏi có thêm những nghiên

cứu mới để minh chứng cho điều đó.
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Hình 2.1: Giản đồ pha cho mô hình Hubbard tính toán bằng lý thuyết trường trung

bình động, ở đây T là nhiệt độ, U là thế tương tác Coulomb, D là nửa độ rộng vùng

năng lượng [27].

2.3. Kết luận

Trong chương này chúng tôi trình bày lý thuyết trường trung bình tĩnh.

Khắc phục hạn chế đó, chúng tôi giới thiệu lý thuyết trường trung bình

động được ứng dụng hiệu quả trong nghiên cứu các hệ tương quan điện tử

và các vật liệu tương quan điện tử. Lý thuyết trường trung bình tĩnh được

sử dụng để nghiên cứu trong chương 5, còn lý thuyết trường trung bình

động được sử dụng để nghiên cứu vấn đề chuyển pha kim loại-điện môi ở

chương 3 và chương 4.
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Chương 3

CHUYỂN PHA KIM LOẠI–ĐIỆN MÔI MOTT

TRONG MÔ HÌNH FALICOV–KIMBALL BA

THÀNH PHẦN

Trong chương này chúng tôi nghiên cứu sự chuyển pha kim loại-điện

môi trong mô hình Falicov-Kimball (Falicov-Kimball model) (FKM) ba

thành phần. Mô hình Falicov-Kimball ba thành phần mô tả hỗn hợp các

hạt fermion một thành phần và hai thành phần với các tương tác đẩy cục

bộ. Các hạt fermion hai thành phần có chuyển động trong mạng, trong khi

các hạt fermion một thành phần định xứ tại các nút mạng. Mô hình này

có thể nhân tạo tạo ra bằng cách nhúng các nguyên tử fermion một thành

phần và hai thành phần trong mạng quang học. Mô hình được nghiên cứu

bằng cách sử dụng lý thuyết trường trung bình động với phương pháp chéo

hóa chính xác. Chúng tôi tìm ra các điều kiện và tính chất của chuyển pha

kim loại-điện môi Mott trong mô hình nghiên cứu. Các kết quả chính đã

được công bố trên tạp chí Physical Review B.

3.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu

Quá trình chuyển pha kim loại-điện môi (Metal-insulator transition)

(MIT) là một vấn đề được quan tâm nghiên cứu trong vật lý vật chất

đông đặc từ khá lâu. Trạng thái điện môi Mott xảy ra khi các điện tử dẫn

bị cục bộ hóa và định xứ tại các nút mạng do số cư trú đôi của các điện tử

bị tương quan điện tử triệt tiêu [34]. Hầu hết các nghiên cứu về chuyển pha

kim loại-điện môi tập trung vào hệ điện tử có tương tác Coulomb cục bộ

giữa hai điện tử có spin khác nhau khi cùng tồn tại trên một nút. Thành

công trong việc đưa các nguyên tử fermion cực lạnh vào trong mạng quang

học đã và đang cung cấp một giai đoạn mới để nghiên cứu sự chuyển pha
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Mott [16]. Thật vậy, trạng thái điện môi Mott đã được thực hiện đối với

các nguyên tử fermion 40K với hai trạng thái và tương tác đẩy giữa chúng

[18,35]. Quá trình chuyển pha chuyển pha kim loại-điện môi này tương tự

như hệ các điện tử. Hơn thế nữa, các hỗn hợp nguyên tử fermion có thể

mở rộng cả về số lượng thành phần thông qua bội số siêu tinh tế lớn và

khối lượng khác nhau. Hỗn hợp 40K ở trạng thái đơn spin có thể nhúng

trong các nguyên tử fermion hai thành phần 6Li hoặc hỗn hợp của trạng

thái hai thành phần 134Y b và trạng thái sáu thành phần 173Y b đã được

thực nghiệm tạo ra [35,36]. Những kết quả như vậy mang lại khả năng

nghiên cứu chuyển pha Mott trong hệ tương quan đa thành phần. Về mặt

lý thuyết, người ta đã nghiên cứu các chuyển pha Mott trong các mô hình

Hubbard ba thành phần [19,20]. Trong lý thuyết trường trung bình động,

người ta quan sát thấy quá trình chuyển pha Mott tại các mật độ hạt

thông ước với số thành phần của hạt khi các tương tác Coulomb cục bộ

giữa các thành phần có giá trị bằng nhau [19]. Khi các tương tác Coulomb

cục bộ giữa các thành phần có giá trị khác nhau, người ta cũng quan sát

thấy sự chuyển pha Mott ở mật độ hạt một nửa, không thông ước với

số thành phần của hạt [20]. Tuy nhiên, trong các nghiên cứu này, tất cả

các thành phần đều có cùng khối lượng như nhau. Hỗn hợp các nguyên

tử cực lạnh có thể được thiết lập với khối lượng khác nhau. Sự mất cân

bằng khối lượng giữa các thành phần đó có thể ảnh hưởng đến chuyển

pha kim loại-điện môi. Thật vậy, nghiên cứu bằng lý thuyết trường trung

bình động cho thấy hỗn hợp hai thành phần mất cân bằng khối lượng, các

thành phần nhẹ có thể bị ảnh hưởng bởi tương quan hạt nhiều hơn các

thành phần nặng [37].

Trong chương này, chúng tôi nghiên cứu chuyển pha Mott trong mô

hình Falicov-Kimball ba thành phần. Mô hình này có thể được xem như

một phiên bản của mô hình Hubbard [19,20] ba thành phần với sự mất

cân bằng khối lượng cực lớn. Trong mô hình, các hạt fermion một thành

phần rất nặng và không chuyển động. Chúng được nhúng trong một mạng

quang học, nơi các hạt fermion hai thành phần có khối lượng nhẹ có thể

di chuyển giữa các nút mạng. Thêm vào đó chúng ta sẽ tính đến tương tác
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đẩy cục bộ giữa các trạng thái thành phần của các hạt. Mô hình Falicov-

Kimball ba thành phần có thể được hiện thực hoá bằng cách tải hỗn hợp

của hai loại nguyên tử fermion vào một mạng tinh thể quang học. Một

loại là nguyên tử nặng một thành phần (đơn spin) và loại kia là nguyên

tử nhẹ hai thành phần (spin bằng 1/2). Hỗn hợp nguyên tử cực lạnh như

vậy có thể được hiện thực hoá bằng hỗn hợp 40K với 6Li, hoặc 6Li hay
40K với đồng vị fermion nặng của Sr hoặc Y b. Khi các hỗn hợp được tải

vào một mạng tinh thể quang học với độ sâu của mạng lớn, các nguyên

tử nặng thường có tốc độ xuyên hầm giữa các hố thế của mạng quang

học ở các nút mạng thấp hơn nhiều so với các nguyên tử nhẹ [38]. Khi

độ sâu mạng tinh thể đủ lớn thì có thể bỏ qua khả năng xuyên hầm của

các nguyên tử nặng so với nguyên tử nhẹ. Hỗn hợp tương tự của hai loại

nguyên tử fermion một thành phần cũng được đề xuất để tạo ra mô hình

Falicov-Kimball không spin [39]. Mô hình Falicov-Kimball ba thành phần

có thể được xem như là trường hợp bổ sung cho mô hình Hubbard ba thành

phần, khi xảy ra sự mất cân bằng khối lượng cực lớn. Thông thường, mô

hình Falicov-Kimball được áp dụng để mô tả chuyển pha kim loại-điện

môi trong đất hiếm và các hợp chất kim loại chuyển tiếp [40]. Phiên bản

không spin của mô hình Falicov-Kimball có giản đồ pha phong phú và đặc

biệt, các trạng thái đồng nhất cho thấy khả năng tồn tại chuyển pha kim

loại-điện môi do tương quan. Ở nhiệt độ thấp, các trạng thái sóng mật độ

điện tích sẽ được thiết lập [41]. Mô hình Falicov-Kimball có thể được mở

rộng để nghiên cứu các hiện tượng vật lý khác nhau. Mở rộng đa thành

phần của mô hình Falicov-Kimball cũng được xem xét [45,46]. Nhưng các

mở rộng này chỉ là một cách mở rộng biến số spin một cách hình thức,

trong tương tác Coulomb cục bộ giữa các thành phần linh động không

được xem xét đến. Trong luận án này, mô hình Falicov-Kimball ba thành

phần mà chúng tôi đề xuất tính đến tất cả các tương tác Coulomb cục bộ

giữa các thành phần, bất kể là linh động hay định xứ.

Mô hình Falicov-Kimballba thành phần cũng có thể được coi là sự kết

hợp của mô hình Hubbard hai thành phần linh động và mô hình Falicov-

Kimball không spin của các hạt định xứ một thành phần. Khi lấp đầy một
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nửa, mô hình Hubbard thể hiện một chuyển pha kim loại-điện môi được

điều khiển bởi tương tác Coulomb [8]. Chuyển pha kim loại-điện môi có

tính không liên tục [47,48]. Khi lấp đầy một nửa, mô hình Falicov-Kimball

không spin cũng hiển thị một chuyển pha kim loại-điện môi, mặc dù chuyển

pha kim loại-điện môi này có tính liên tục [32]. Khi tương tác Coulomb đủ

lớn, nó sẽ chặn các hạt nhảy nút và làm cho các hạt đó định xứ tại các nút

mạng. Kết quả là, trạng thái điện môi được thiết lập. Người ta cho rằng

mô hình Falicov-Kimball ba thành phần thể hiện một giản đồ pha phong

phú cho chuyển pha kim loại-điện môi.

Chúng tôi nghiên cứu mô hình Falicov-Kimball ba thành phần bằng

cách sử dụng lý thuyết trường trung bình động (dynamical mean field the-

ory) (DMFT) với phương pháp chéo hoá chính xác (exact diagonalization)

(ED). Lý thuyết trường trung bình động đã được sử dụng rộng rãi và thành

công trong việc nghiên cứu các hệ các điện tử tương quan mạnh [27,47-50].

Nó cũng được áp dụng rộng rãi để nghiên cứu mô hình Falicov-Kimball

[32,50]. Các nghiên cứu trước đây về chuyển pha kim loại-điện môi trong

mô hình Hubbard ba thành phần cũng dựa trên lý thuyết trường trung

bình động [19,20]. Ưu điểm của lý thuyết trường trung bình động là chính

xác khi số chiều không gian vô hạn và tính được thăng giáng cục bộ đầy

đủ theo thời gian. Tuy nhiên, lý thuyết trường trung bình động không

tính được các tương quan phi cục bộ giữa các hạt. Chúng tôi sẽ xây dựng

lý thuyết trường trung bình động cho mô hình Falicov-Kimball ba thành

phần và sử dụng kết quả tính số của nó để khảo sát điều kiện tồn tại và

tính chất của chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy ra trong mô hình.

3.2. Mô hình Falicov-Kimball ba thành phần và lý

thuyết trường trung bình động

Chúng tôi xét mô hình FKM ba thành phần mô tả một hỗn hợp của

các hạt fermion nặng một thành phần và các hạt fermion nhẹ hai thành

phần được tải vào trong một mạng quang học. Các hạt nặng được định xứ
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tại các nút mạng, trong khi các hạt nhẹ có thể di chuyển vị trí của mình

trong mạng tinh thể. Hamiltonian của hệ có dạng như sau:

H =− t
∑
⟨i,j⟩,σ

c†iσcjσ + Ucc

∑
i

c†i↑ci↑c
†
i↓ci↓

+ Ef

∑
i

f †i fi + Ucf

∑
iσ

f †i fic
†
iσciσ, (3.1)

trong đó c†iσ (ciσ) là toán tử sinh (hủy) một hạt fermion có số biến (hoặc

spin) σ tại vị trí i, với σ nhận hai giá trị ±1 và t là tham số nhảy nút của

các hạt fermion hai thành phần và chúng tôi chỉ tính đến việc nhảy nút

giữa các vị trí lân cận gần nhất. Ucc là tương tác Coulomb cục bộ giữa các

trạng thái hai thành phần của các hạt đó. f †i (fi) là toán tử sinh (hủy) một

hạt fermion một thành phần (hoặc không spin) tại vị trí i. Ucf là tương

tác Coulomb cục bộ giữa các hạt hai thành phần và các hạt một thành

phần. Hạt một thành phần không chuyển động và mức năng lượng của nó

là Ef , ở đây Ef cũng có thể được coi là thế hóa học của các hạt định xứ và

kiểm soát sự lấp đầy của chúng. Với nf =
∑

i

〈
f †i fi

〉
/N , trong đó N là số

nút mạng tinh thể. Một thế hóa học chung µ được đưa vào để kiểm soát

mật độ số hạt toàn phần n =
∑

σ ncσ+nf , trong đó ncσ =
∑

i

〈
c†iσciσ

〉
/N.

Mô hình Falicov-Kimball ba thành phần có hai trường hợp giới hạn. Khi

Ucf = 0 các hạt hai thành phần và một thành phần độc lập với nhau,

Hamiltonian của các hạt hai thành phần chỉ là mô hình Hubbard thông

thường, nó thể hiện chuyển pha kim loại-điện môi khi mật độ số hạt bằng

1 (hay còn gọi là lấp đầy một nửa) [27]. Khi Ucc = 0, mô hình trong biểu

thức (3.1) tương đương với mô hình Falicov-Kimball không spin [40]. Trong

lý thuyết trường trung bình động pha đồng nhất của nó cũng mô tả được

chuyển pha kim loại-điện môi [32]. Tuy nhiên, pha kim loại không phải là

chất lỏng Fermi do thế hóa học ghim tại mức năng lượng của các hạt định

xứ [51]. Đối với mô hình Falicov-Kimball thì chuyển pha kim loại-điện môi

không phải là liên tục. Mô hình trong biểu thức (3.1) cũng có thể được

xem như là một phiên bản giản lược của mô hình Hubbard ba thành phần

[19,20] với sự mất cân bằng khối lượng cực lớn, trong đó các hạt một thành

phần được coi là nặng và định xứ. Mô hình Falicov-Kimball ba thành phần
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có thể hiện thực hoá bằng cách nạp các hỗn hợp của các hạt fermion nặng

một thành phần và các hạt fermion nhẹ hai thành phần vào một mạng

quang học. Trong một mạng có hố thế đủ sâu, tỷ lệ nhảy nút của các hạt

nặng nhỏ hơn nhiều so với tỷ lệ nhảy nút của các hạt nhẹ và nó có thể

được bỏ qua. Trong mô hình của biểu thức (3.1) chúng tôi cũng bỏ qua

các bẫy được tạo ra bởi các hố thế do mạng quang học.

Chúng tôi nghiên cứu mô hình Falicov-Kimball ba thành phần bằng

cách sử dụng lý thuyết trường trung bình động. Trong DMFT, năng lượng

riêng của hệ là một hàm của tần số và không phụ thuộc vào động lượng.

Hàm Green của các hạt hai thành phần khi đó có dạng:

G (k, iωn) =
1

iωn + µ− εk −
∑

(iωn)
, (3.2)

trong đó ωn là tần số Matsubara, εk là hệ thức tán sắc của các hạt hai

thành phần,
∑

(iωn) là năng lượng riêng. Ở đây, chúng tôi quan tâm đến

pha đồng nhất của tất cả các thành phần, do đó chỉ số thành phần σ của

năng lượng riêng của hệ đươc bỏ qua. Năng lượng riêng của hệ được xác

định từ bài toán hiệu dụng của hạt hai thành phần được đặt trong một

môi trường tự hợp. Hàm tác động mô tả bài toán hiệu dụng có dạng

Sinp = −
∫ β

0

∫ β

0

dτdτ ′
∑
σ

c†σ(τ)G−1 (τ − τ ′) + cσ (τ
′)

+ Ucc

∫ β

0

dτ
(
c†↓c↑c

†
↓c↓

)
(τ)

+ (Ef − µ)

∫ β

0

dτf †(τ)f(τ)

+ Ucf

∫ β

0

dτ
∑
σ

(
c†σcσf

†f
)
(τ),

(3.3)

trong đó G(τ) là một hàm Green đặc trưng cho môi trường trung bình. Nó

liên quan đến năng lượng riêng và hàm Green theo phương trình Dyson

G−1 (iωn) = G−1 (iωn) + Σ (iωn) . (3.4)

Ở đây, hàm Green cục bộ là

G (iωn) =

∫
dερ0(ε)

1

iωn + µ−
∑

(iωn)− ε
, (3.5)

49



trong đó ρ0(ε) =
∑

k δ (ε− εk) là hàm mật độ các trạng thái (DOS) không

tương tác. Chúng tôi sử dụng hàm mật độ trạng thái không tương tác này

có dạng nửa hình tròn:

ρ0(ε) =
2

πD2

√
D2 − ε2, (3.6)

trong đó D là một nửa độ rộng của dải năng lượng. Chúng tôi dùng D

làm đơn vị năng lượng. Với hàm mật độ trạng thái như trên, từ công thức

(3.4) và (3.5) chúng tôi thu được [27]

G−1 (iωn) = iωn + µ− D2

4
G (iωn) . (3.7)

Có thể nhận thấy rằng số lượng các hạt cục bộ trong hàm tác động hiệu

dụng trong biểu thức (3.3) được bảo toàn. Nó chỉ có thể nhận hai giá trị:

0 và 1. Do đó, vết trong tổng thống kê có thể tính một cách độc lập trong

các không gian con có f †f = 0, 1. Chúng ta thu được

Zimp =Trf

∫ ∏
σ

Dc†σDcσe
−Simp

=

∫ ∏
σ

Dc†σDcσe
−S0[c†σ,cσ]

+ e−β(Ef−µ)

∫ ∏
σ

Dc†σDcσe
−Sl[c†σ,cσ]

=Z0 + e−β(Ef−µ)Zl,

(3.8)

Trong đó

Zm =

∫ ∏
σ

Dc†σDcσe
−Sm[c†σ,cσ], (3.9)

Sm

[
c†s, cs

]
=−

∫ b

0

∫ b

s

dtdt′
∑
s

c†s(t)
[
G−1 (t− t′)

−mUcfd (t− t′)] cs (t
′) + Ucc

∫ b

0

dt
(
c†−c−c

†c−
)
(t),

(3.10)

với ký hiệu m = 0, 1. Ngược lại với trường hợp không spin (spinless) của

mô hình Falicov-Kimball [32,50] tổng thống kê trong biểu thức (3.9) không

thể tính được tường minh. Nó có cùng dạng tổng thống kê trong mô hình
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Hubbard nhúng trong một môi trường trường trung bình hiệu dụng [27].

Giả sử chúng ta có thể tính được tổng thống kê trong biểu thức (3.10) và

khi đó thu được hàm Green

Gm (iwn) = − δ lnZm

δλ (iwn)
=

1

iwn + µ− λ (iwn)−mUcf −
∑

m (iwn)
, (3.11)

trong đó λ (iωn) = iωn + µ − G−1 (iωn), và Σm (iωn) là năng lượng riêng

tương ứng do tương tác Coulomb cục bộ Ucc. Khi năng lượng riêng Σm (iωn)

đã được biết, hàm Green trong biểu thức (3.3) cũng có thể xác định được.

Chúng ta thu được:

Gimp (iωn) = −δ lnZimp

δλ (iωn)

=
w0

iωn + µ− λ (iωn)− Σ0 (iωn)

+
w1

iωn + µ− λ (iωn)− Ucf − Σ1 (iωn)
,

(3.12)

trong đó

wm =
e−mβ(Ef−µ)Zm

Zimp
. (3.13)

Chúng ta nhận thấy rằng w0 + w1 = 1, và w1 có ý nghĩa mật độ số hạt

cục bộ. Về cơ bản, hàm Green trong biểu thức (3.12) có cùng cấu trúc

với hàm Green cục bộ của trường hợp không spin [32,50], ngoại trừ năng

lượng riêng bổ sung Σm (iωn) do tương tác Coulomb cục bộ giữa các hạt

linh động. Điều kiện tự hợp của DMFT yêu cầu hàm Green thu được từ

tác động trong biểu thức (3.3) phải trùng với hàm Green cục bộ trong biểu

thức (3.5), có nghĩa là.

Gimp (iωn) = G (iωn) . (3.14)

Như vậy chúng ta có được một hệ phương trình tự hợp xác định hàm

Green. Nó có thể được giải bằng tính số bằng phương pháp lặp lại [27].

Phần tính số tốn thời gian nhất là tính tổng thống kê và hàm tác động

Sm trong biểu thức (3.9). Chúng tôi áp dụng ED để giải nó [27,33]. Biểu

thức (3.10) mô tả động lực học của một tạp với tương tác đẩy. Về cơ bản
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nó tương đương với mô hình tạp Anderson:

Hm = (µ−mU cf)
∑
σ

c†σcσ + Uccc
†
↑c↑c

†
↓c↓

+
∑
p.σ

Vpa
†
pσσcσ +H.c+

∑
p.σ

Epa
†
pσapσ,

(3.15)

trong đó a†pσ (apσ) là toán tử sinh (hủy), đại diện cho một bể dẫn với mức

năng lượng Ep. Vp là lai hoá của tạp với bể dẫn. Mối liên hệ giữa mô hình

tạp Anderson trong biểu thức (3.15) và hàm tác động trong biểu thức

(3.10) là hệ thức sau đây của các thông số: [27,33]∑
p

V 2
p

iωn − Ep
= λ (iωn) . (3.16)

Để thực hiện ED, bể dẫn được giới hạn với số các quỹ đạo hữu hạn

ns (p = 1, 2, .., ns). Khi đó, hàm Green của bể được xấp xỉ bằng

G−1
ns

(iωn) = iωn + µ−mUcf − λns (iωn) , (3.17)

trong đó λns (iωn) =
∑ns

p=1 V
2
p / (iωn − Ep). Các thông số của bể dẫn được

xác định từ điều kiện cực tiểu của đại lượng sau.

d =
1

M + 1

M∑
n=0

ω−k
n

∣∣G−1 (iωn)− G−1
ns

(iωn)
∣∣2 , (3.18)

trong đó M là số tần số Matsubara được tính đến trong tính toán [27,33].

Tham số k được đưa vào để làm nổi bật vai trò của tần số Matsubara trong

quá trình thực hiện phép lặp [27,33]. Ở đây d có thể hiểu như là tổng trung

bình khoảng cách giữa giá trị G−1 (iωn) và xấp xỉ của nó với G−1
ns

(iωn). Với

k > 0 các tần số ωn nhỏ đóng vai trò thành yếu trong quá trình xấp xỉ

[27,33]. Cụ thể chúng tôi lấy k = 1 trong các phép tính số. Chúng tôi sử

dụng gói chương trình LISA để tìm các thông số của bể dẫn cũng như để

thực hiện ED [10]. Khi các thông số của bể dẫn được xác định, chúng tôi

tính hàm Green của tạp Anderson trong biểu thức (3.15) bằng ED [27,33].

Cụ thể, các kết quả tính số được trình bày trong các phần sau thu được

với ns = 4. Đối với mô hình Hubbard một dải năng lượng, kích thước bể
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dẫn ns = 4 đã cho kết quả định lượng tốt ở nhiệt độ thấp so với với mô

phỏng Monte Carlo [27]. Chúng tôi cũng đã kiểm tra một số kết quả tính

số bằng cách so sánh chúng với kết quả được tính toán với kích thước bể

ns = 5 [52]. Sau khi ED được thực hiện, chúng tôi tính hàm Green và năng

lượng riêng ở nhiệt độ T = 0, 01. Chúng tôi xét bể ở tập chính tắc lớn và

lấy mật độ số hạt các hạt cục bộ nf làm tham số đầu vào, thay vì mức

năng lượng Ef . Như chúng ta đã nhận thấy w1 = nf đã đơn giản hóa các

phép tính số.

3.3. Chuyển pha kim loại-điện môi

3.3.1. Trường hợp cho mật độ số hạt tổng quát

Như chúng ta đã đề cập trong phần trước, mô hình Falicov-Kimball

ba thành phần có hai trường hợp giới hạn đáng quan tâm. Khi Ucf = 0,

Hamiltonian của các hạt linh động chỉ là mô hình Hubbard thông thường.

Khi mật độ số hạt bằng 1 hay còn gọi là lấp đầy một nửa, chuyển pha kim

loại-điện môi xảy ra ở nhiệt độ thấp và quá trình chuyển pha này thuộc loại

một. Trong lý thuyết trường trung bình động có một khoảng hữu hạn của

tương tác Coulomb Uc1 < Ucc < Uc2, nơi mà cả hai pha kim loại và điện

môi cùng tồn tại [27,47]. Khi Ucc = 0, mô hình Falicov-Kimball ba thành

phần tương đương với mô hình Falicov-Kimball một thành phần không

spin. Đối với pha đồng nhất, một chuyển pha kim loại-điện môi cũng xuất

hiện khi số hạt lấp đầy một nửa. Ngược lại với mô hình Hubbard một

dải năng lượng quá trình chuyển pha này diễn ra liên tục tại điểm pha

U c
cf = D. Chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy ra khi tương tác Ucc

và Ucf thay đổi. Trước tiên, chúng tôi tổng kết các điều kiện về mật độ số

hạt mà tại đó chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy ra. Trong Hình 3.1,

chúng tôi vẽ giản đồ mật độ số hạt khi chuyển pha kim loại-điện môi xảy

ra. Các đường trong hình này biểu thị các giá trị mật độ số hạt của n và

nf mà tại đó chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy ra. Ngoài các đường

đó, không quan sát thấy có bất kỳ chuyển pha kim loại-điện môi nào khác.
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Cũng có khả năng xảy ra sự chuyển pha từ chất điện môi sang kim loại

khi tương tác tăng lên. Chúng tôi gọi quá trình chuyển pha là chuyển pha

kim loại-điện môi nghịch đảo. Trong Hình 3.1, điều kiện mật độ số hạt

cho chuyển pha kim loại-điện môi nghịch đảo được trình bày bằng đường

chấm. Giản đồ mật độ số hạt sẽ khác nhau khi Ucf > D và Ucf < D như

trình bày trong Hình 3.1. Trong pha đồng nhất, n = 2ncσ+nf , chuyển pha

kim loại-điện môi có thể xảy ra khi 1 < n < 2. Trong trường hợp này với

ncσ = 1/2 luôn luôn độc lập cho dù Ucf > D hay Ucf < D. Do đó, chuyển

pha kim loại-điện môi chỉ được điều khiển bằng Ucc giống như trong mô

hình Hubbard một dải năng lượng.

Hình 3.1: Giản đồ mật độ số hạt cho MIT. Nét liền biểu thị các giá trị mật độ số hạt

của (n, nf ) tăng, mà tại đó MIT có thể xảy ra và nét chấm biểu thị các giá trị mật độ

số hạt của (n, nf ) cho sự xuất hiện của MIT nghịch đảo. Điểm chấm đen cho biết giá

trị lấp đầy ( n = 3/2, nf = 1/2) đối với MIT tái nhập.

Khi chuyển pha kim loại-điện môi chỉ có thể xảy ra ở ncσ = 1/2 trong

đó mọi vị trí nút mạng tinh thể đều có một hạt chiếm giữ và tương tác

Coulomb cục bộ mạnh của chúng không cho phép các hạt khác chiếm trạng

thái vào vị trí đó. Chuyển pha kim loại-điện môi như vậy có thể được hiểu

là chuyển pha kim loại-điện môi chọn lọc loại hạt, trong đó các hạt hai

thành phần định xứ do tương tác Coulomb của chúng. Số lượng các hạt

nặng cũng như tương tác Coulomb của chúng với các hạt nhẹ không ảnh

hưởng đến chuyển pha kim loại-điện môi này. Chúng ta cũng có thể kỳ
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vọng chuyển pha kim loại-điện môi này là chuyển pha loại một. Trong

Hình 3.1, ta thấy rằng chuyển pha kim loại-điện môi cũng có thể xảy ra

khi n = 1 hoặc n = 2 đối với Ucf > D. Trong trường hợp này, mật độ các

hạt hai thành phần và một thành phần có thể tùy ý, nhưng tổng mật độ số

hạt của chúng luôn bằng 1 hay 2. Mật độ số hạt toàn phần như vậy thông

ước với số thành phần các hạt. Tại n = 1, mọi vị trí mạng được một hạt

của bất kỳ thành phần nào chiếm giữ. Tương tác Coulomb (cả Ucc và Ucf)

ngăn chặn bất kỳ sự chiếm đóng đôi nào của các hạt. Tại n = 2, kịch bản

tương tự cũng xảy ra như trong trường hợp n = 1, nhưng đối với các nút

mạng thì không có hạt nào chiếm giữ. Chúng tôi gọi MIT này là chuyển

pha kim loại-điện môi thông ước. Chuyển pha kim loại-điện môi thông ước

tương tự cũng xảy ra trong mô hình Hubbard ba thành phần [19,20].

Trong chuyển pha kim loại-điện môi thông ước, các hạt nhẹ và nặng

đóng vai trò ngang nhau. Tương tác Coulomb ngăn chặn bất kỳ sự chiếm

đóng đôi nào của các hạt. Ngoài chuyển pha kim loại-điện môi chọn lọc loại

hạt và thông ước, chúng tôi cũng quan sát thấy chuyển pha kim loại-điện

môi nghịch đảo. Chuyển pha kim loại-điện môi nghịch đảo có thể xảy ra

khi ncσ + nf = 1 và Ucf > D. Các điều kiện này tương tự như các điều

kiện chuyển pha kim loại-điện môi trong mô hình Falicov-Kimball không

spin [32]. Trong trường hợp này, mọi vị trí của mạng đều có một hạt nhẹ

hoặc một hạt nặng chiếm giữ. Tương tác Coulomb giữa các hạt nhẹ và hạt

nặng không cho phép chúng chiếm đóng tại cùng một vị trí. Khi Ucc = 0

hệ đang ở pha điện môi, chúng ta có thể mong đợi rằng khi Ucc tăng lên

thì hệ sẽ chuyển sang pha kim loại. Khi có cả chuyển pha kim loại-điện

môi và chuyển pha kim loại-điện môi nghịch đảo xảy ra, hiệu ứng tái nhập

của chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy ra. Nó xảy ra khi mật độ số

hạt n = 3/2 và nf = 1/2.

Tiếp theo, chúng tôi trình bày các kết quả tính số để xây dựng giản

đồ pha được vẽ trong Hình 3.1. Với mục đích này, chúng tôi nghiên cứu

sự phụ thuộc của mật độ số hạt ncσ vào thế hóa học µ ở một giá trị nf

cho trước. Trong pha điện môi khi thế hóa học nằm trong vùng cấm thì

mật độ số hạt ncσ không thay đổi. Đồ thị mật độ số hạt ncσ như là một
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hàm của thế hóa học sẽ biểu thị sự không đổi của hàm số khi thế hóa

học nằm trong khoảng vùng cấm. Trong Hình 3.2, chúng tôi trình bày các

kết quả tính số cho nc thu được bằng cách giải các phương trình tự hợp

của lý thuyết trường trung bình động kết hợp với phương pháp chéo hóa

chính xác dưới dạng một hàm của thế hóa học tại nf = 1/2 và Ucf = 2. Vì

Ucf > D, rõ ràng đối với các giá trị nhỏ của Ucc, pha điện môi xuất hiện

ở ncσ = 1/2. Trong pha điện môi này, mỗi vị trí mạng tinh thể bị chiếm

giữ bởi một hạt nhẹ hoặc một hạt nặng, và tương tác Coulomb giữa chúng

ngăn cản sự chiếm đóng đôi của chúng. Trong hình 3.2, nó được thể hiện

bằng đoạn nằm ngang của đường ncσ(µ) với Ucc = 0, 5. Khi tăng Ucc, hệ

chuyển sang pha kim loại, trong đó đồ thị của ncσ(µ) không thể hiện bất

kỳ đoạn thẳng nằm ngang nào. Đó là MIT nghịch đảo, xảy ra khi tổng số

ncσ + nf = 1. Khi Ucc tăng thêm, đồ thị của ncσ(µ) bắt đầu phát triển hai

đoạn thẳng nằm ngang tại ncσ = 1/4 và 3/4, tương ứng với mật độ số hạt

toàn phần n = 1 và 2 . Các đoạn nằm ngang này là chỉ dấu cho pha điện

môi tại mật độ số hạt toàn phần bằng 1 hay 2, MIT tương ứng có tính

thông ước.

Đối với Ucc đủ lớn , một đoạn thẳng nằm ngang bổ sung xuất hiện ở

ncσ = 1/2 cho thấy có pha điện môi ở ncσ = 1/2. Do đó, tại ncσ = 1/2, có

một pha điện môi trở lại. Tuy nhiên, trái ngược với pha điện môi ở các giá

trị nhỏ Ucc, trong pha điện môi này, mỗi vị trí mạng được chiếm bởi một

hạt nhẹ và tương tác Coulomb của chúng ngăn cản sự chiếm đóng đôi của

các hạt, bởi vì một MIT cũng xảy ra ở Ucf nhỏ. MIT chọn lọc loại hạt này

không phụ thuộc vào Ucf cũng như mật độ số hạt các hạt nặng.

Trong Hình 3.3, chúng tôi vẽ đồ thị mật độ số hạt linh động ncσ tại

Ucf = 0, 8 và nf = 1/2. Trong trường hợp này Ucf < D, do đó hệ là kim

loại khi Ucc = 0. Tương quan yếu của các hạt nhẹ không thể đẩy hệ ra

khỏi trạng thái kim loại. Tuy nhiên, khi Ucc tăng thêm nữa, các tương quan

giữa các hạt sẽ đẩy hệ sang trạng thái điện môi. Nó được thể hiện trong

Hình 3.3, như đoạn thẳng nằm ngang trong đồ thị của ncσ(µ) xuất hiện

MIT xảy ra ở ncσ = 1/2, và nó là MIT chọn lọc loại hạt. Đối với Ucf < D,

chúng tôi không quan sát thấy bất kỳ MIT nào ở mật độ số hạt toàn phần
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ở 1 hay 2. Tương quan giữa các hạt nhẹ và nặng không đủ mạnh để ngăn

chúng chiếm cùng một vị trí. Do đó, không thể có MIT thông ước.

Hình 3.2: Mật độ số hạt linh động nco như là một hàm của thế hóa học µ tại nf = 1/2

đối với các giá trị khác nhau của Ucc và Ucf = 2. Nét chấm biểu thị ncσ = 1/4,

ncσ = 1/2, và ncσ = 3/4 (T = 0.01, D = 1).

Hình 3.3: Mật độ số hạt linh động là một hàm của thế hóa µ tại nf = 1/2 đối với các

giá trị khác nhau của Ucc và Ucf = 0.8. Nét chấm biểu thị ncσ = 1/2 (T = 0.01, D = 1).

Chúng tôi đã kiểm tra những kết quả tìm thấy ở trên này bằng cách

phân tích kết quả tính số cho cả hai trường hợp Ucf > D và Ucf < D

khi mật độ số hạt toàn phần có dạng tổng quát nf = p/q, trong đó p, q
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là số nguyên (p < q). Tóm lại, FKM ba thành phần thể hiện MIT khác

nhau tùy thuộc vào mật độ số hạt và tương tác Coulomb. MIT có thể là

chuyển pha chọn lọc loại hạt, thông ước hoặc nghịch đảo. MIT chọn lọc

loại hạt xảy ra ở ncσ = 1/2, trong khi MIT thông ước chỉ xảy ra ở một

phần ba hoặc hai phần ba tổng số lấp đầy. MIT nghịch đảo có thể xảy ra ở

ncσ+nf = 1 và Ucf > D. Những MIT này có thể được quan sát bằng cách

nạp hỗn hợp các nguyên tử fermion nhẹ và nặng vào một mạng quang học

có độ sâu mạng tinh thể đủ lớn. Bằng cách đo các số cư trú đôi giữa các

hạt nhẹ, giữa các hạt nhẹ và nặng, người ta có thể phát hiện ra các MIT

này. Các mật độ số hạt toàn phần bằng 3/2 và 1 là hai trường hợp đặc

biệt của MIT. Trong hai phần tiếp theo, chúng tôi sẽ trình bày nghiên cứu

chi tiết tất các trường hợp này.

3.3.2. Trường hợp mật độ số hạt toàn phần bằng 3/2

Trong phần này, chúng ta sẽ nghiên cứu chi tiết về MIT ở mật độ số

hạt toàn phần bằng 3/2. Chúng ta đã thấy trong Hình 3.1 rằng tại mật

độ số hạt toàn phần n = 3/2, MIT chỉ có thể xảy ra khi ncσ = nf = 1/2.

Trong trường hợp này µ = (Ucc + Ucf) /2. Trong hình 3.4, chúng tôi trình

bày các kết quả tính số cho phần ảo của năng lượng riêng ImΣ (iωn) của

các hạt nhẹ đối với các giá trị khác nhau của Ucc và Ucf cố định.

Tính chất của ImΣ (iωn) ở tần số thấp cho biết đặc tính dẫn của hệ. Khi

ImΣ (iωn) phân kỳ khi ωn → 0, hệ có tính điện môi, còn khi ImΣ (iωn) → 0

khi ωn → 0, hệ là kim loại. Nếu limωn→0 ImΣ (iωn) là hữu hạn, hệ vẫn là

kim loại, nhưng nó không có các tính chất của chất lỏng Fermi. Vì trong

Hình 3.4, Ucf > D, chúng ta có thể mong đợi rằng hệ là điện môi đối với

các giá trị nhỏ của Ucc. Thật vậy, trong Hình 3.4, chúng ta có thể thấy

rằng ImΣ (iωn) phân kỳ khi ωn → 0 đối với Ucc = 0, 5, cho thấy trạng

thái điện môi của hệ. Khi Ucc tăng dần, ImΣ (iωn) ngưng phân kỳ khi

ωn → 0, và hệ mang tính kim loại. Tuy nhiên, ImΣ (iωn) có thể hướng

đến một giá trị hữu hạn khi ωn → 0. Trong Hình 3.4, biểu hiện như vậy

được thể hiện với Ucc = 1 và 2. Tiếp theo giá trị hữu hạn ImΣ (iωn) khi

ωn → 0 trở nên nhỏ hơn khi Ucc tăng. Khi Ucc tăng thêm, ImΣ (iωn) có
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Hình 3.4: Phần ảo của năng lượng riêng của các hạt nhẹ tại mật độ số hạt toàn phần

n = 3/2 với các giá trị khác nhau Ucc và cố định Ucf = 1.6. (T = 0.01, D = 1).

xu hướng giảm giá trị khi ωn → 0 về không. Kết quả này giống như đối

với chất lỏng Fermi. Biểu hiện như vậy được thể hiện trên Hình 3.4 với

Ucc = 3. Khi Ucc tiếp tục tăng lên, ImΣ (iωn) phân kỳ khi ωn → 0 và hệ

lại quay về pha điện môi. Tuy nhiên, giữa pha kim loại và pha điện môi,

chúng tôi phát hiện một vùng hữu hạn, nơi cả trạng thái kim loại và trạng

thái điện môi cùng tồn tại. Đặc điểm này tương tự như MIT trong mô

hình Hubbard một dải năng lượng [27,47]. Trong Hình 3.4, chúng tôi trình

bày cả năng lượng riêng ứng với trạng thái kim loại và năng lượng ứng với

trạng thái điện môi, trong vùng này Ucc = 3.3, trong vùng các pha kim

loại và pha điện môi riêng biệt không tồn tại động lập. Nó tương tự như

điểm tới hạn của khí cổ điển, khi ở đó không tồn tại ranh giới pha giữa

pha khí và pha lỏng. Xét về đặc tính năng lượng riêng của hệ, chúng ta

quan sát thấy sự xuất hiện trở lại của pha điện môi trong vùng Ucf > D.

Khi Ucc tăng từ giá trị 0, hệ trước tiên vẫn duy trì pha điện môi, sau đó

tương tác Coulomb chuyển nó vào pha kim loại, và cuối cùng, hệ quay trở

lại pha điện môi. MIT sau tương tự như chuyển pha loại 1, và nó vượt qua

một vùng hữu hạn nơi cả pha kim loại và pha điện môi cùng tồn tại. Sự

chuyển pha được phân tích ở trên cũng có thể quan sát thấy từ biểu hiện
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của DOS của các hạt nhẹ. Trong Hình 3.5, chúng tôi vẽ đồ thị hàm mật

độ trạng thái ρ(ω) = − ImG(ω + iη)/π cho các giá trị khác nhau Ucc và

giữ cố định Ucf . Trong ED, chúng ta có thể tính hàm Green cho cả tần số

Matsubara và tần số thực. Trong các phép tính số, chúng tôi lấy η = 0, 01

để mở rộng chiều rộng của các hàm delta. Khi DOS cho thấy một khoảng

Hình 3.5: DOS tại mức độ lấp đầy một nửa cho các giá trị khác nhau của Ucc và

Ucf = 1.6. (Hình bên trên) DOS ở mức năng lượng lấp đầy. (Hình bên dưới) DOS ở

mức năng lượng thấp (T = 0.01, D = 1).

trống ở vị trí của thế hóa học (ω = 0), hệ là điện môi. Nếu DOS hữu hạn

tại ω = 0 thì hệ là kim loại. Hình 3.5 cho thấy MIT giữa 0, 5 < Ucc < 1

tại Ucf = 1, 6. Đối với các giá trị nhỏ của Ucc, DOS thể hiện một khe năng
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lượng ở mức năng lượng Fermi. Với sự tăng lên của Ucc, khe năng lượng

trở nên nhỏ hơn, và nó biến mất tại điểm pha Uc. Khi Ucc > Uc, DOS biểu

thị một khe năng lượng giả tại ω = 0. Khe năng lượng giả đó được phát

triển từ khe năng lượng của pha điện môi. Trong Hình 3.5, kết quả này

được thể hiện bằng DOS với Ucc = 1. Pha với khe năng lượng giả tương

ứng với trường hợp giá trị hữu hạn của phần ảo của năng lượng riêng ở

mức năng lượng zero. Khi Ucc tăng thêm nữa, DOS biểu thị một nhóm các

đỉnh hẹp xung quanh ω = 0. Trong Hình 3.5 , nó được hiển thị bằng DOS

với Ucc = 3. Trong mô hình Hubbard một dải năng lượng, nhóm các đỉnh

hẹp ở ω = 0 đại diện cho cộng hưởng Kondo [27,37]. Tuy nhiên, do hiệu

ứng kích thước hữu hạn và sự rời rạc của phương pháp ED, cộng hưởng

Kondo không xuất hiện ở toàn bộ quy mô. Sự xuất hiện của nhóm các

đỉnh hẹp tại ω = 0 có thể được hiểu là tín hiệu của cộng hưởng Kondo.

Tuy nhiên, trái ngược với mô hình Hubbard hai thành phần, hàm Green

cục bộ ở đây là sự chồng chập của hai hàm Green của hai dải năng lượng

con Gm(ω) như người ta có thể thấy từ biểu thức (3.12). Mỗi hàm Green

của một dải năng lượng con được biểu thị bởi một tạp Anderson với tương

tác Coulomb Ucc được nhúng trong một bể dẫn. Mức năng lượng của tạp

Anderson là µ−mUcf = (Ucc ± Ucf) /2. Tạp Anderson có tính đối xứng khi

mức năng lượng của nó được đặt ở Ucc/2. Vì Ucf > 0, tạp Anderson không

đối xứng. Do đó, cộng hưởng Kondo xuất hiện trong DOS với dải năng

lượng con phải bị dịch chuyển từ mức Fermi. Chỉ đối với tạp Anderson đối

xứng, cộng hưởng Kondo mới đạt đỉnh ở mức Fermi [21,53]. Do đó, nhóm

các đỉnh hẹp tại ω = 0 đại diện cho sự chồng chập của hai đỉnh Kondo đã

bị dịch chuyển. Có thể coi đây là kiểu tách Kondo không đối xứng. Các

quan sát thực nghiệm về sự tách không đối xứng Kondo trong quang phổ

của các hạt nhẹ là một thách thức. Với giá trị điều chỉnh được của Ucf ,

các thí nghiệm quan sát thấy sự tách Kondo không đối xứng trong quang

phổ của các hạt và chiều rộng tách tăng lên khi tăng Ucf Tại Uc2, nhóm

các đỉnh hẹp biến mất và hệ trở thành điện môi. Tuy nhiên, như trong mô

hình Hubbard một thành phần, pha điện môi tồn tại cho đến khi U < Uc2.

Trong vùng Uc1 < Ucc < Uc2, cả pha kim loại và pha điện môi cùng tồn
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tại. Do đó, MIT thứ hai thuộc chuyển pha loại 1. MIT này chỉ phù hợp

với các hạt nhẹ, bởi vì nó tồn tại ngay cả khi Ucf nhỏ. Quá trình chuyển

pha là MIT chọn lọc loại hạt.

Trong pha điện môi, mỗi vị trí mạng được chiếm bởi một hạt, và tương

tác Coulomb ngăn cản sự chiếm đóng đôi của các hạt. Các thí nghiệm có

thể phát hiện, sự tồn tại của vùng cùng có hai pha, bằng cách đo số cư

trú đôi của các hạt. Khi chuyển pha, số cứ trú đôi thể hiện một bước nhảy

gián đoạn về giá trị của nó. Cơ chế chuyển pha cho hai MIT là khác nhau.

Trong MIT nghịch đảo khe năng lượng giả của pha kim loại được phát

triển từ khe năng lượng của pha điện môi, trong khi ở MIT chọn lọc loại

hạt, sự chuyển pha xảy ra do sự phá vỡ của sự tách Kondo không đối xứng.

Hình 3.6: Giản đồ pha tại mật độ số hạt ncσ = nf = 1/2. Trong vùng màu xám, cả hai

pha kim loại và điện môi cùng tồn tại.

Chúng ta cũng sẽ phân tích MIT thông qua năng lượng riêng của hệ

và DOS cho trường hợp Ucf < D. Trong trường hợp này, MIT là chuyển

pha chọn lọc loại hạt và có các tính chất tương tự như trong trường hợp

Ucf > D, mà chúng ta đã thảo luận ở trên. Chúng tôi tóm tắt các quá

trình chuyển pha trong giản đồ pha được vẽ trong Hình 3.6 như sau. Trong

vùng Ucf > D, có hai chuyển pha, một là chuyển pha nghịch đảo, hai là

chuyển pha chọn lọc loại hạt. Trong chuyển pha thứ nhất, sự tương quan

giữa các hạt đưa hệ từ pha điện môi sang pha kim loại, trong khi ở chuyển
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pha thứ hai, tương quan hạt đưa hệ từ kim loại sang pha điện môi. Một

vùng đồng tồn tại hữu hạn của các pha kim loại và điện môi giữa các

chuyển pha kim loại-điện môi chọn lọc. Giá trị tới hạn Uc của chuyển pha

kim loại-điện môi nghịch đảo tăng lên với Ucf . Nó biến mất ở Ucf = D. Do

đó, trong vùng Ucf < D, hiệu ứng tái nhập pha của pha điện môi không

có. Giản đồ pha phù hợp với việc phân tích sự chuyển pha quan sát được

từ sự phụ thuộc của ncσ vào thế hóa học, đã được trình bày trong phần

trước.

Hình 3.7: Giản đồ pha ở tại mật độ số hạt ncσ = nf = 1/3.(T = 0.01, D = 1)

3.3.3. Trường hợp mật độ số hạt toàn phần bằng 1

Trong phần này, chúng ta nghiên cứu MIT ở mức độ số hạt ncσ = nf =

1/3. MIT khá khác biệt so với trường hợp lấp đầy một nửa. Nó xảy ra với

cả hạt nhẹ và hạt nặng. Trong các tính toán số, thế hóa học được điều

chỉnh để duy trì ncσ = 1/3. Trường hợp mật độ số hạt ncσ = nf = 2/3 là

đối xứng hạt - lỗ trống của trường hợp mật độ số hạt ncσ = nf = 1/3.

Chúng tôi vẽ giản đồ pha cho trường hợp mật độ số hạt ncσ = nf = 1/3

trong Hình 3.7. Giá trị Uc tại điểm MIT nhanh chóng tăng lên khi Ucf
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tiến đến giá trị D, trong khi nó giảm từ từ khi Ucf tăng. Pha điện môi

chỉ xảy ra khi các tương tác Coulomb đủ lớn (cả Ucc và Ucf ). Trong pha

điện môi, mỗi vị trí mạng tinh thể được chiếm bởi một hạt trong số các

thành phần hạt nhẹ hoặc hạt nặng, và tương tác Coulomb ngăn cản mọi

cư trú đôi. MIT cũng có thể được phân tích thông qua năng lượng riêng

của hệ và DOS của các hạt nhẹ, như trong trường hợp lấp đầy một nửa.

Năng lượng riêng của hệ trong pha kim loại và pha điện môi thể hiện các

đặc điểm tương tự như trong trường hợp lấp đầy một nửa. Tuy nhiên, các

tính chất của DOS khác nhau.

Trong Hình 3.8, chúng tôi vẽ đồ thị DOS cho các giá trị khác nhau

của Ucc và Ucf cố định. Chúng ta có thể thấy từ biểu thức (3.12) là hàm

Green cục bộ, là sự chồng chập của hai hàm Green dải con với trọng số

không bằng nhau. Đỉnh Kondo, xuất hiện trong DOS dải con cục bộ, cách

xa năng lượng Fermi và bị suy giảm [21,53]. Do đó, đỉnh xuất hiện ở mức

Fermi trong pha kim loại chỉ đơn thuần là sự chồng chập của DOS hai dải

con cục bộ, và có thể nó không liên quan đến cộng hưởng Kondo. Do đó,

MIT có thể xảy ra ở mật độ số hạt ncσ = nf = 1/3 trái ngược với mô hình

Hubbard một thành phần, nơi không quan sát thấy MIT ở mật độ số hạt

một phần ba. Ngược lại với trường hợp lấp đầy một nửa, chúng ta không

quan sát thấy bất kỳ vùng nào đồng tồn tại của pha kim loại và pha điện

môi. Tuy nhiên, gần điểm chuyển pha MIT, chúng tôi quan sát thấy sự

phân tách pha xảy ra ở các mật độ số hạt gần với 1/3.

Trong Hình 3.9 chúng tôi vẽ đồ thị mật độ số hạt linh động ncσ như

một hàm của thế hóa học µ cho các giá trị khác nhau của Ucc gần với

điểm chuyển pha Uc. Chúng ta có thể thấy trong Hình 3.9, khi Ucc < Uc,

giản đồ của ncσ không hiển thị bất kỳ một đoạn thẳng nằm ngang nào tại

ncσ = 1/3, điều này thể hiện pha kim loại. Tuy nhiên, đối với Ucc gần với

Uc ở phía điện môi, đồ thị của nc không chỉ xuất hiện một đoạn thẳng nằm

ngang thể hiện trạng thái điện môi, mà còn có một khoảng trống tại các

mật độ số hạt gần với ncσ = 1/3. Trong khoảng trống ấy, mật độ số hạt

ncσ là bất định. Đặc điểm này cho thấy có sự phân tách pha tại các mật

độ số hạt đó. MIT ở mật độ số hạt 1/3 có tính thông ước. Nó không phân
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Hình 3.8: DOS của các hạt nhẹ ở mật độ số hạt ncσ = nf = 1/3 với các giá trị khác

nhau của Ucc và cố định Ucf = 2. (T = 0.01, D = 1).

biệt hạt nhẹ và hạt nặng. Mọi cư trú đôi đều biến mất tại điểm chuyển

pha. MIT cũng được quan sát ở mật độ số hạt lấp đầy một phần ba trong

mô hình Hubbard ba thành phần [19, 20]. Người ta có thể nhận thấy rằng

MIT thông ước luôn xuất hiện tại các mật độ số hạt thông ước, không phụ

thuộc vào sự mất cân bằng khối lượng hoặc tương tác không bằng nhau

hay không. Tại các mật độ số hạt thông ước, các thí nghiệm có thể phát

hiện ra MIT này.

3.4. Kết luận

Trong chương này chúng tôi đã nghiên cứu MIT trong FKM ba thành

phần bằng cách sử dụng lý thuyết DMFT với ED và tìm ra các điều kiện
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Hình 3.9: Mật độ số hạt linh động ncσ là một hàm của thế hóa học µ đối với các giá trị

khác nhau Ucc gần với giá trị chuyển pha Uc và cố định Ucf = 2. Nét chấm là ncσ = 1/3.

(T = 0.01, D = 1).

về mật độ số hạt mà tại đó MIT có thể xảy ra. Đặc biệt, MIT có thể xảy

ra ở mật độ số hạt toàn phần 1 ≤ n ≤ 2. Khi mật độ số hạt toàn phần

1 < n < 2, MIT có chọn lọc loại hạt và nó chỉ có thể xảy ra khi mật độ số

hạt linh động bằng 1/2 (ncσ = 1/2). Ở mật độ số hạt một phần ba hoặc

hai phần ba, MIT chỉ có thể xảy ra khi các tương tác Coulomb đủ mạnh.

MIT này xảy ra với cả hạt nhẹ và hạt nặng. Chúng tôi cũng quan sát MIT

nghịch đảo, tức là sự chuyển pha từ điện môi sang kim loại khi tương tác

Coulomb tăng lên. MIT nghịch đảo chỉ có thể xảy ra đối với các tương

tác đủ mạnh giữa các hạt nhẹ và hạt nặng, và điều kiện mật độ số hạt

ncσ + nf = 1.

Chúng tôi cũng đã nghiên cứu chi tiết các tính chất MIT ở mật độ

số hạt một nửa và một phần ba. Tại mật độ số hạt một nửa chúng tôi

quan sát thấy hiệu ứng lặp lại của pha điện môi, có nghĩa là khi tương

tác Coulomb tăng lên, hệ trước tiên vẫn ở pha điện môi, sau đó trở thành

kim loại, và cuối cùng, quay trở lại pha điện môi. MIT trước có tính liên

tục, còn MIT thứ hai không liên tục.Như trong mô hình Hubbard một dải

năng lượng, chúng tôi cũng quan sát thấy một vùng hữu hạn tại MIT thứ
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hai, nơi cả hai pha kim loại và pha điện môi cùng tồn tại. Tuy nhiên, trái

ngược với mô hình Hubbard một dải năng lượng, MIT xảy ra cùng với sự

tách Kondo không đối xứng trong phổ của các hạt nhẹ. Ở mật độ số hạt

một phần ba, MIT chỉ có thể xảy ra đối với các tương tác Coulomb đủ

mạnh.

Chúng tôi tìm thấy sự phân tách pha gần với điểm chuyển pha MIT từ

phía chất điện môi. Chúng tôi cũng đã xây dựng giản đồ pha ở các mật độ

số hạt 1/2 và 1/3. Tuy nhiên, trong luận án này vẫn hạn chế chỉ xem xét

các pha thuần nhất. Ở nhiệt độ thấp, ta có thể kỳ vọng sự ổn định của

các trạng thái sóng mật độ điện tích. Các vấn đề này dành cho các nghiên

cứu sau.
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Chương 4

CHUYỂN PHA KIM LOẠI-ĐIỆN MÔI TRONG

MÔ HÌNH HUBBARD BA THÀNH PHẦN KHI

CÓ MẤT CÂN BẰNG KHỐI LƯỢNG CÁC

THÀNH PHẦN

Trong chương này chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của sự mất cân bằng

khối lượng lên chuyển pha kim loại-điện môi trong mô hình Hubbard ba

thành phần. Mô hình Hubbard ba thành phần mô tả hỗn hợp fermion gồm

hai loại hạt khác nhau mất cân bằng về khối lượng. Một loại là các hạt

fermion hai thành phần, và loại còn lại là các hạt đơn thành phần. Trong

khuôn khổ nghiên cứu của luận án, tương tác cục bộ giữa các loại hạt được

coi là bằng nhau.

Chúng tôi tìm thấy, sự mất cân bằng khối lượng, có thể chuyển hỗn hợp

từ chất điện môi sang kim loại. Quá trình chuyển pha kim loại-điện môi

này giống như một quá trình chuyển pha chọn lọc loại hạt có khối lượng

nhẹ hơn và chỉ xảy ra ở mật độ hạt thông ước và tương tác cục bộ vừa

phải. Đối với các tương tác cục bộ yếu và mạnh, sự mất cân bằng khối

lượng không làm thay đổi trạng thái cơ bản của hỗn hợp. Các kết quả

chính của nghiên cứu được công bố trên tạp chí Physical Review B.

4.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu

Một trong những vấn đề hấp dẫn trong vật lý các vật chất cô đặc là quá

trình chuyển pha kim loại-điện môi. Đặc biệt, chuyển pha kim loại-điện

môi do tương quan điện tử đã thu hút rất nhiều sự quan tâm. Tương quan

điện tử cản trở sự cư trú đôi của các điện tử và gây ra tình trạng định xứ

điện tử [34]. Với những thành tựu của kỹ thuật nguyên tử cực lạnh, mạng

tinh thể quang học có thể mô phỏng thực nghiệm các mô hình lý thuyết
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khác nhau về tương quan của các hạt fermion [15]. Điều đó đã mỏ ra một

giai đoạn mới cho việc nghiên cứu các tác động tương quan trong vật liệu.

Đặc biệt, điện môi Mott đã được quan sát thấy trong mạng quang học

của các nguyên tử fermion 40K với hai trạng thái siêu tinh tế và tương

tác đẩy giữa chúng [17,18]. Những mạng quang học này mô phỏng rõ ràng

mô hình Hubbard hai thành phần và cung cấp mối liên hệ giữa các quan

sát thực nghiệm với các dự đoán lý thuyết [47]. Các mạng quang học cũng

có thể được tạo ra với các loại hạt khác nhau và có thể mở rộng với số

trạng thái siêu tinh tế lớn và sự mất cân bằng khối lượng lớn. Ví dụ, một

hỗn hợp của trạng thái đơn tuyến 40K nhúng trong các nguyên tử fermion

hai thành phần 6Li hoặc hỗn hợp của trạng thái hai thành phần 134Y b

và trạng thái sáu thành phần 173Y b đã được thực nghiệm tạo nên [35,36].

Những thành tựu trên cho phép nghiên cứu chuyển pha kim loại-điện môi

trong các hệ tương quan đa thành phần. Các nghiên cứu lý thuyết đã dự

đoán quá trình chuyển pha kim loại-điện môi trong mô hình Hubbard ba

thành phần [19,20]. Quá trình chuyển pha kim loại-điện môi xảy ra ở mật

độ số hạt thông ước khi tương tác cục bộ đồng nhất [19]. Đối với tương

tác cục bộ có độ lớn khác nhau, quá trình chuyển pha kim loại-điện môi

cũng được phát hiện ở trạng thái lấp đầy một nửa [20]. Tuy nhiên, trong

các nghiên cứu này, tất cả các thành phần của hạt đều có cùng một khối

lượng. Các thí nghiệm cũng có thể điều chỉnh khối lượng hiệu dụng của

từng loại hạt và thiết lập hỗn hợp có khối lượng không bằng nhau. Thật

vậy, trong hỗn hợp các nguyên tử 6Li và 40K, sự mất cân bằng khối lượng

có thể được điều chỉnh trong một phạm vi rộng [54]. Hỗn hợp của các hạt

hai thành phần có khối lượng khác nhau trong mạng quang học thường

dẫn đến sự khác biệt giữa các biên độ nhảy nút của mỗi thành phần. Với

độ lệch so với giới hạn cân bằng khối lượng, một số quá trình chuyển pha

có thể xảy ra và thay đổi trạng thái cơ bản. Do đó, các thuộc tính nhiệt

độ thấp của mạng quang học chịu ảnh hưởng của sự mất cân bằng khối

lượng là rất quan trọng và cần được nghiên cứu. Thật vậy, sự mất cân

bằng khối lượng trong mô hình Hubbard hai thành phần đã được nghiên

cứu chi tiết trong các trường hợp một chiều và ba chiều, đã làm rõ sự cạnh
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tranh của một số trạng thái trật tự như trạng thái siêu lỏng, điện tích và

trạng thái trật tự spin trong mạng quang học [37,55-57]. Việc tăng sự mất

cân bằng của thông số nhảy nút hoặc tăng sự khác biệt giữa độ rộng dải

năng lượng của mỗi loại hạt có thể dẫn đến tình trạng một loại hạt chuyển

từ trạng thái kim loại sang trạng thái điện môi do sự tương quan giữa các

hạt trong khi loại hạt còn lại vẫn ở trạng thái kim loại hoặc điện môi. Sự

chuyển pha này tương tự như chuyển pha kim loại-điện môi chọn lọc quỹ

đạo trong các hệ nhiều quỹ đạo tương quan [58-61]. Tuy nhiên, trong các

hỗn hợp đa thành phần cực lạnh, chuyển pha kim loại-điện môi có thể có

số lượng thành phần lẻ trong khi điều này không thể xảy ra trong các hệ

nhiều quỹ đạo [19,20]. Do đó, nghiên cứu ảnh hưởng của sự mất cân bằng

khối lượng lên chuyển pha kim loại-điện môi là một vấn đề đáng quan tâm

nghiên cứu. Trên thực tế, sự ảnh hưởng của mất cân bằng khối lượng lên

chuyển pha kim loại-điện môi trong hỗn hợp fermion của hai loại hạt đơn

thành phần đã được nghiên cứu [37,55-57]. Hai thành phần có các đặc tính

khác biệt, và khác với các tính chất của hỗn hợp khi khối lượng cân bằng

[37]. Trong hỗn hợp fermion-fermion của các loại hạt đa thành phần có

sự mất cân bằng khối lượng cực lớn, trong đó một loại hạt trong hỗn hợp

cực kỳ nặng và không chuyển động, các chuyển pha kim loại-điện môi đặc

trưng cũng đã được phát hiện. Chuyển pha kim loại-điện môi có thể xảy

ra ở cả mật độ hạt thông ước và không thông ước. Mặc dù một loại hạt

luôn được cố định, chuyển pha kim loại-điện môi có thể được phân loại

là chuyển pha tập thể, chọn lọc loại hạt hoặc nghịch đảo, tùy thuộc vào

tương tác cục bộ và mật độ hạt.

Trong chương này, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của sự mất cân

bằng khối lượng đến MIT trong hỗn hợp fermion-fermion đa thành phần.

Hỗn hợp bao gồm các hạt fermion hai thành phần và một thành phần. Trái

ngược với nghiên cứu trước ở chương 3, cả hai loại hạt đều có cùng khối

lượng và tính linh động hữu hạn. Những hỗn hợp fermion-fermion như vậy

có thể được tạo ra bởi các nguyên tử 40K hoặc 6Li nhẹ hoặc 40K với đồng

vị fermion nặng của Sr hoặc Y b. Để mô hình hóa các hỗn hợp này với sự

mất cân bằng khối lượng, chúng tôi đề xuất mô hình Hubbard ba thành
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phần với các biên độ nhảy nút khác nhau. Trên thực tế, biên độ nhảy nút

có thể được điều chỉnh theo thực nghiệm, bằng thế năng mạng tinh thể và

năng lượng giật [62]. Trong hỗn hợp khối lượng cân bằng, tương tác cục bộ

có thể chuyển hỗn hợp từ trạng thái kim loại sang trạng thái điện môi ở

mật độ số hạt thông ước. Trong trường hợp cực độ, khi một loại hạt hoàn

toàn định xứ hoặc không nhảy nút, mô hình Hubbard ở trên rút gọn thành

mô hình Falicov-Kimball ba thành phần và MIT được phát hiện tồn tại ở

cả hai trường hợp mật độ hạt thông ước và không thông ước. Do đó, việc

nghiên cứu MIT trong mối quan hệ với sự mất cân bằng biên độ nhảy nút

trong các hệ là rất quan trọng để tách biệt các thuộc tính lượng tử ở nhiệt

độ thấp dưới sự cạnh tranh giữa động năng điện tử và các mối tương quan

một cách minh bạch.

Chúng tôi nghiên cứu mô hình Hubbard ba thành phần bằng cách áp

dụng lý thuyết trường trung bình động (DMFT) cộng với phương pháp

chéo hoá chính xác (ED). DMFT đã được sử dụng thành công để nghiên

cứu các hệ điện tử có tương quan mạnh [27,49]. Các nghiên cứu trước đây

về MIT trong mô hình Hubbard và Falicov-Kimball ba thành phần cũng

dựa trên lý thuyết trường trung bình động (DMFT) [19,20]. DMFT chính

xác khi số chiều không gian vô hạn và tính toán được đầy đủ các thăng

giáng động lực học cục bộ [27,49]. Tuy nhiên, nó làm mất đi các tương

quan không cục bộ trong không gian có số chiều hữu hạn. Trong lý thuyết

trường trung bình động (DMFT), chúng tôi đã phát hiện MIT chỉ được

tạo ra bởi sự mất cân bằng khối lượng. Sự chuyển pha này là sự chuyển

pha giống như chọn lọc loại hạt có khối lượng nhẹ hơn và chỉ xảy ra ở tổng

mật độ số hạt thông ước và tương tác cục bộ vừa phải. Đối với các tương

quan yếu và mạnh, sự mất cân bằng khối lượng không làm hỗn hợp thay

đổi trạng thái của nó.
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4.2. Mô hình Hubbard ba thành phần và lý thuyết

trường trung bình động

Chúng tôi nghiên cứu mô hình Hubbard ba thành phần, có Hamilton

có dạng như sau

H = −
∑

<i,j>,α

tαc
†
iαcjα +

U

2

∑
i,α ̸=α′

niαniα′ (4.1)

trong đó c†iα (ciα) là toán tử sinh (hủy) đối với hạt fermion với số lượng tử

α tại vị trí i. α nhận ba giá trị khác nhau, ví dụ α = 1, 2, 3. Với niα = c†iαciα

là toán tử số hạt của thành phần α các hạt fermion tại i, tα là tham số

nhảy nút của thành phần α. U là tương tác cục bộ giữa các trạng thái

thành phần của các hạt. Thế hóa học µ cũng được đưa ra để kiểm soát

tổng mật độ số hạt n =
∑

iα ⟨niα⟩ /N , trong đó N là số nút mạng tinh thể.

Mô hình Hubbard ba thành phần có thể được thực hiện hóa bằng cách

nhúng các nguyên tử fermion cực lạnh với tam tuyến siêu tinh tế hoặc

hỗn hợp fermion fermion của các loại nguyên tử khác nhau vào một mạng

quang học. Tuy nhiên, trong khuôn khổ nghiên cứu của luận án thế năng

bẫy trong mạng quang học được bỏ qua.

Sự mất cân bằng khối lượng chỉ phụ thuộc vào các tham số nhảy nút tα.

Trong mô hình Hubbard ba thành phần, sự mất cân bằng khối lượng thực

sự chính là ở sự khác biệt của các tham số nhảy nút. Trong mạng tinh thể

quang học, sự nhảy nút của hạt được thiết lập bằng hiệu ứng xuyên hầm

của các hạt giữa các hố thế năng mạng tinh thể lân cận gần nhất. Nó có

thể được điều chỉnh bằng biên độ thế năng mạng V lat
α và năng lượng giật

Era của mỗi trạng thái thành phần của hạt [62].

tα ≈ 4√
π
Erαv

3/4
α exp (−2

√
vα) , (4.2)

trong đó Vα = V lat
α /Erα. Năng lượng giật Erα = k2/2mα, với k là vector

sóng của laser tạo thành mạng tinh thể quang học, và mα là khối lượng

của thành phần α. Biên độ thế năng mạng V lat
α có thể khác nhau đối với

các trạng thái siêu tinh tế khác nhau của các hạt. Do đó, các tham số nhảy

72



nút cũng có thể khác nhau kể cả đối với các trạng thái siêu tinh tế của

các hạt giống nhau có khối lượng giống nhau. Trong phần sau, chúng tôi

sẽ xem xét về sự mất cân bằng nhảy nút t1 ̸= t2 = t3. Trường hợp này có

thể được hiểu là hỗn hợp fermion-fermion của hai loại hạt khác nhau. Một

loại là các hạt có một trạng thái siêu tinh tế (α = 1), trong khi loại kia là

các hạt có hai trạng thái siêu tinh tế (α = 2, 3). Những hỗn hợp như vậy

có thể được tạo ra bằng việc nhúng các nguyên tử 40K và 6Li, hoặc các

nguyên tử nhẹ 6Li hoặc 40K với các đồng vị fermion nặng của Sr hoặc Y b

vào mạng tinh thể quang học. Chúng tôi tham số hóa các biên độ nhảy

nút bằng

t =
t1 + t2

2
, (4.3)

∆t =
t2 − t1
t1 + t2

, (4.4)

t là biên độ nhảy nút trung bình của hai loại hạt, và ∆t mô tả sự mất cân

bằng khối lượng giữa chúng. Với −1 ≤ ∆t ≤ 1, khi ∆t = ±1 là sự mất cân

bằng khối lượng cực đại, trong đó có một loại hạt cực kỳ nặng và cố định.

Trên thực tế, khối lượng hiệu dụng của các hạt tỷ lệ nghịch với tham số

nhảy nút của chúng. Khi ∆t > 0 cho biết hạt hai thành phần nhẹ hơn hạt

một thành phần và ngược lại đối với ∆t < 0. Khi ∆t = 0 là hỗn hợp khối

lượng cân bằng và là mô hình tương ứng với mô hình Hubbard ba thành

phần mang tính đồng nhất [19]. Trong trường hợp khối lượng cân bằng,

với tương tác cục bộ đủ mạnh, điện môi Mott tồn tại ở mật độ các hạt

thông ước [19]. Tham số mất cân bằng của khối lượng ∆t có thể được điều

chỉnh theo thực nghiệm trong một phạm vi rộng. Ví dụ, trong hỗn hợp

các nguyên tử 6Li và 40K, giá trị của ∆t có thể biến thiên từ 0.3 đến 0.85

[54].

Chúng tôi nghiên cứu mô hình Hubbard ba thành phần bằng cách áp

dụng lý thuyết trường trung bình động. Trong lý thuyết trường trung bình

động này thì năng lượng riêng là một hàm cục bộ của tần số. Tuy nhiên,

chỉ số không gian trong lý thuyết trường trung bình động bỏ qua các tương
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quan không cục bộ. Hàm Green của thành phần α của hạt có dạng.

Gα (k, iωn) =
1

iωn + µ+ tαεk −
∑

α (iωn)
, (4.5)

trong đó tần số ωn là tần số Matsubara, εk =
∑

(i,j) exp [ik (ri − rj)] là hệ

số cấu trúc mạng tinh thể, và
∑

α (iωn) là năng lượng riêng. Năng lượng

riêng cục bộ được xác định từ động lực học của một hạt ba thành phần

duy nhất được nhúng trong một trường trung bình động. Hàm tác động

hiệu dụng của các hạt đơn.

Simp =−
∫ β

0

∫ β

0

dτdτ ′
∑
α

c†α(τ)G−1
α (τ − τ ′) cα (τ

′)

+
U

2

∫ β

0

dτ
∑
α ̸=α′

nα(τ)nα′(τ), (4.6)

trong đó Gα(τ) là một hàm Green biểu diễn trường trung bình động. Gα(τ)

đóng vai trò là hàm Green không tương tác so với hàm Green cục bộ. Nó

liên quan đến năng lượng riêng và hàm Green cục bộ theo phương trình

Dyson

G−1
α (iωn) = G−1

α (iωn) +
∑
α

(iωn) . (4.7)

Ở đây, hàm Green cục bộ bằng

Gα (iωn) =

∫
dερ0(ε)

1

iωn + µ−
∑

α (iωn) + tαε
, (4.8)

trong đó ρ0(ε) =
∑

k δ (ε− εk) là hàm mật độ trạng thái không tương tác.

Không mất tính tổng quát, chúng tôi sử dụng DOS dạng bán nguyệt

ρ0(ε) =
2

π

√
1− ε2. (4.9)

Với DOS bán nguyệt, từ phương trình. (4.7) và (4.8) chúng ta có hàm

Green biểu diễn trường trung bình động Gα (iωn) từ hàm Green cục bộ

[27]

G−1
α (iωn) = iωn + µ− t2α

4
Gα (iωn) . (4.10)
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Điều kiện tự hợp của lý thuyết trường trung bình động yêu cầu hàm Green

có được từ tác động hiệu dụng trong biểu thức (4.6) đồng nhất với hàm

Green cục bộ trong phương trình (4.8) có nghĩa là.

Gimp
α (iωn) = Gα (iωn) . (4.11)

Phương trình này hoàn tất hệ các phương trình tự hợp cho hàm Green,

nó có thể được tính số bằng phương pháp lặp [27]. Phần tính toán cần rất

nhiều thời gian nhất là giải số hàm tác dụng Simp trong biểu thức (4.6).

Có một số cách để tính toán hàm Green từ hàm tác động Simp [27], ở

đây chúng tôi sử dụng một phương pháp chéo hóa chính xác để tính toán

[27,33]. Hàm tác động trong biểu thức (4.6) về cơ bản tương đương với mô

hình Anderson [27,33].

HAIM =− µ
∑
α

c†αcα +
U

2

∑
α ̸=α′

nαnα′ +
∑
p,α

Vpαa
†
pαcα

+H.c+
∑
p,α

Epαa
†
pα, (4.12)

trong đó a†pα (apα) là toán tử sinh (huỷ) biểu diễn cho bể dẫn với mức năng

lượng Epα, còn Vpα là thế lai hóa của bể dẫn với tạp chất. Mối liên hệ

giữa mô hình Anderson trong phương trình (4.12) và hàm tác động trong

phương trình (4.6) là mối quan hệ đồng nhất của các tham số của bể dẫn

[27,33]. ∑
p

|Vpα|2

iωn − Epα
= λα (iωn) , (4.13)

trong đó λα (iωn) = iωn + µ−G−1
α (iωn). Phương pháp chéo hóa chính xác

giới hạn bể dẫn với số hữu hạn ns quỹ đạo (p = 1, 2, . . . , ns − 1) Khi đó

λ (iωn) được ước tính bằng

λ(ns)
α (iωn) =

ns−1∑
p=1

|Vpα|2

iωn − Epα
. (4.14)

Các tham số của bể dẫn được xác định từ việc cực tiểu khoảng cách d giữa

λα (iωn) và λ
(nS)
α (iωn) theo biểu thức

d =
1

M + 1

M∑
n=0

ω−k
n

∣∣∣λα (iωn)− λ(ns)
α (iωn)

∣∣∣2 , (4.15)
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trong đó M là giá trị lớn nhất của tần số Matsubara [27,33], tham số k

được đưa vào để cải thiện việc tối thiểu hoá ở tần số Matsubara thấp. Cụ

thể, chúng tôi sử dụng giá trị k = 1 trong các phép tính số. Khi các tham

số của bể dẫn được xác định, chúng tôi tính hàm Green của mô hình định

xứ Anderson trong phương trình (4.12) bằng phương pháp chéo hóa chính

xác [27,33]. Chúng tôi cũng tính toán số cư trú đôi khác loại Dinter =∑
i ⟨ni1 (ni2 + ni3)⟩ / N và số cư trú đôi cùng loại Dintra =

∑
i ⟨ni2ni3⟩ /N .

Các tỷ lệ số cư trú đôi này cho biết tỷ lệ các vị trí trong mạng quang học

được cư trú bởi hai hạt và có thể quan sát được bằng thực nghiệm [18].

4.3. Chuyển pha kim loại-điện môi

Trong phần này, chúng tôi trình bày các kết quả tính số bằng việc phân

tích chuyển pha kim loại-điện môi dưới tác động của sự mât cân bằng khối

lượng được biểu thị bằng ∆t [18]. Kết quả tính số thu được bằng lý thuyết

trường trung bình động và phương pháp chéo hóa chính xác với 3 quỹ đạo

cho bể dẫn, trên mỗi thành phần của tạp chất (có nghĩa là ns = 4). Trên

thực tế, thời gian tính toán tăng nhanh chóng với ns vì tạp có 3 thành

phần. Đối với mô hình Hubbard một dải năng lượng, lý thuyết trường

trung bình động và phương pháp chéo hóa chính xác cho thấy rằng hai

mức bể dẫn trên mỗi thành phần của tạp thường cho kết quả tương đối

tốt [52]. Để kiểm tra độ chính xác của phương pháp chéo hóa cính xác,

chúng tôi so sánh kết quả tính số của chúng tôi với kết quả thu được bằng

lý thuyết trường trung bình động kết hợp với mô phỏng Monte Carlo theo

kiểu Hirsch-Fye trong trường hợp cân bằng khối lượng (∆t = 0) [19]. Các

mô phỏng lượng tử Monte Carlo là bộ giải bài toán một tạp chính xác

và không giống như phương pháp chéo hóa chính xác, không chịu các tác

động kích thước hữu hạn [27].

Đầu tiên, Hình 4.1 minh họa sự so sánh của tổng mật độ số hạt n dưới

dạng một hàm của thế hóa µ thu được bằng lý thuyết trường trung bình

động kết hợp với phương pháp chéo hóa chính xác và mô phỏng Monte

Carlo đối với hai giá trị U khác nhau. Khi đường n(µ) có đoạn nằm ngang
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không thay đổi theo µ, nó biểu thị trạng thái điện môi. Bề rộng của đoạn

nằm ngang tương đương với độ rộng vùng cấm. Hình 4.1 cho thấy sự nhất

quán hoàn toàn giữa mô phỏng bằng phương pháp chéo hóa chính xác và

phương pháp Monte Carlo, đối với cả pha kim loại và pha điện môi trong

phạm vi toàn bộ tổng mật độ số hạt. Trong Hình 4.2 chúng tôi tiếp tục

cho thấy hiệu quả của việc sử dụng lý thuyết trường trung bình động và

phương pháp chéo hóa chính xác để xem xét chuyển pha kim loại-điện môi

trong mô hình Hubbard, bằng cách so sánh các kết quả của việc dụng lý

thuyết trường trung bình động và phương pháp chéo hóa chính xác trong

việc xác định số cư trú đôi cùng loại Dintra dưới dạng một hàm thế hóa µ.

Thông qua số cư trú đôi cùng loại đã khẳng định sự nhất quán hoàn toàn

giữa mô phỏng bằng phương pháp chéo hóa chính xác và phương pháp

Monte Carlo đối với cả pha kim loại và pha điện môi. Qua đó ta quan sát

được số cư trú đôi triệt tiêu trong pha điện môi, tuy nhiên nó vẫn hữu

hạn. Do đó, giá trị hữu hạn của cư trú đôi trong pha điện môi không phải

là do kích thước hữu hạn của việc tính toán bằng phương pháp chéo hóa

chính xác. Như đã chỉ ra trong các tài liệu, gần đúng Brinkman-Rice cho

thấy rằng số cư trú đôi biến mất hoàn toàn trong pha điện môi Mott [63].

Hình 4.1: Tổng mật độ số hạt n, được tính bằng DMFT+ED (các đường liền nét) và

bằng DMFT + QMC (∆, 0) dưới dạng hàm số thế hóa µ đối với các giá trị khác nhau

của U trong trường hợp khối lượng cân bằng ∆t = 0, (T = 0.025t).

Trong thực tế, tương tác cục bộ luôn tạo ra các bước nhảy nút ảo,

từ đó sinh ra hiện tượng cư trú đôi mặc dù rất nhỏ nhưng vẫn khác 0
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ở pha điện môi. Đặc điểm này đã được giải thích bằng lý thuyết trường

trung bình động [27,49,64,65]. Cư trú đôi chỉ biến mất ở giới hạn tương

tác mạnh. Trên thực tế, gần đúng Brinkman-Rice dựa trên hàm sóng biến

phân Gutzwiller và phép gần đúng Gutzwiller, để đánh giá năng lượng ở

trạng thái cơ bản và nó cho biết số cư trú đôi ở pha điện môi triệt tiêu

[9,63]. Tuy nhiên, ở khi số chiều không gian hữu hạn, không sử dụng các

phép gần đúng Gutzwiller bổ sung, hàm sóng biến phân Gutzwiller luôn

tạo ra độ cư trú đôi hữu hạn đối với bất kỳ tương tác cục bộ nào [66]. Hơn

nữa, việc mở rộng lý thuyết trường trung bình động cho trường hợp số

chiều hữu hạn có tính đến các tương quan không cục bộ, khi đó đã chỉ ra

rằng số cư trú đôi ở pha điện môi Mott không triệt tiêu hoàn toàn [68,69].

Trong thực nghiệm, người ta đã quan sát thấy độ cư trú đôi ở MIT của

các nguyên tử fermion hai thành phần cực lạnh triệt tiêu ở pha điện môi

Mott, nhưng có một số lượng nhỏ các vị trí mạng quang học, cụ thể là

một vài phần trăm, vẫn có cư trú đôi ở pha điện môi Mott [17].

Hình 4.2: Độ cứ trú đôi dưới dạng hàm số của thế hóa µ, được tính bằng DMFT +

ED (các đường liền nét) và bằng DMFT + QMC (∆, 0) đối với các giá trị tương tác

khác nhau của U trong trường hợp khối lượng cân bằng ∆t = 0, (T = 0.025t) [19].

Để hoàn thành việc so sánh, Hình 4.3 thể hiện hàm mật độ trạng thái

của phần ảo ImGα(ω− iη)/π, được tính bằng hai cách là lý thuyết trường

trung bình động và mô phỏng Monteb Carlo [19]. Trong phép tính lý thuyết
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Hình 4.3: Hàm mật độ trạng thái (DOS), được tính bằng DMFT+ED (các đường liền

nét) và bằng DMFT + QMC (các dấu tròn) đối với các thế hóa µ khác nhau trong

trường hợp khối lượng cân bằng ∆t = 0(U = 3t, T = 0.05t).

trường trung bình động và phương pháp chéo hóa chính xác, chúng tôi đã

sử dụng η = 0.01t. Mặc dù có cấu trúc các đỉnh nhọn của hàm delta trong

phương pháp chéo hóa chính xác, các đặc điểm chính yếu của mật độ trạng

thái thu được bằng lý thuyết trường trung bình động và phương pháp chéo

hóa chính xác giống với các đặc điểm thu được bằng lý thuyết trường trung

bình động và mô phỏng Monteb Carlo. Kiểm tra giá trị hàm mật độ trạng

thái của thế hóa (giá trị của DOS tại ω = 0) chúng tôi thấy rằng các đại

lượng được xác định bởi cả hai phương pháp ED và QMC rất khớp nhau.

Trong pha kim loại, DOS ở mức thế hóa luôn hữu hạn và triệt tiêu ở pha

điện môi. Từ những so sánh ở trên về kết quả ED và QMC, chúng tôi

kết luận rằng sử dụng phương pháp ED để giải bài toán tạp hiệu quả với

ns = 4 trong DMFT đã cho kết quả tương xứng. Sau đây, chúng tôi mở

rộng tính toán cho trường hợp mất cân bằng khối lượng (∆t ̸= 0) và sau

đó thảo luận về ảnh hưởng của việc mất cân bằng khối lượng đối với MIT

trong mô hình Hubbard ba thành phần.

Trong Hình 4.4 chúng tôi tính tổng mật độ số hạt dưới dạng một hàm

của thế hóa khi sự mất cân bằng khối lượng biến thiên trong vùng ∆t > 0
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với tương tác cục bộ giống nhau U. Giá trị tương tác cục bộ được chọn

sao cho MIT có thể xảy ra. Trong trường hợp U = 4t chúng tôi quan sát

thấy rằng sự mất cân bằng khối lượng có thể chuyển trạng thái hỗn hợp

từ pha điện môi sang kim loại. Hình 4.4 cũng cho thấy rằng khi không có

sự mất cân bằng khối lượng, ∆t = 0, đường n(µ) thể hiện một đoạn nằm

ngang tại n = 1 và n = 2 như vậy. Hỗn hợp chỉ ở pha điện môi với mật

độ hạt thông ước [19]. Khi sự mất cân bằng khối lượng ∆t tăng, các đoạn

nằm ngang trên đồ thị giảm dần độ rộng và sau đó biến mất khi sự mất

cân bằng khối lượng lớn. Những biểu hiện đó cho thấy sự chuyển pha từ

pha điện môi sang kim loại xảy ra do sự mất cân bằng khối lượng ở các

mật độ thông ước. Trên thực tế khi ∆t tăng các hạt hai thành phần trở

nên nhẹ hơn và các hạt một thành phần trở nên nặng hơn. Do tính chất

này, tính di động của các hạt hai thành phần cũng có xu hướng tăng lên.

Ở mức độ mất cân bằng khối lượng lớn, nó vượt qua tương tác cục bộ và

hỗn hợp trở thành kim loại.

Hình 4.4: Tổng mật độ số hạt n dưới dạng một hàm của thế hóa µ đối với sự mất cân

bằng khối lượng dương (∆t > 0) tại tương tác cố định U = 4t(T = 0.02t).

Tại giới hạn ∆t = 1, các hạt một thành phần trở nên định xứ, các hạt

hai thành phần vẫn có thể di chuyển. Theo cách đó, sự mất cân bằng khối

lượng chỉ có thể chuyển trạng thái hỗn hợp từ trạng thái điện môi sang
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kim loại và không thể làm hỗn hợp mất trạng thái kim loại.

Tiếp theo, chúng tôi tiếp tục xem xét sự phụ thuộc của tổng mật độ số

hạt vào thế hóa µ nhưng trong trường hợp ngược lại của sự mất cân bằng

khối lượng khi (∆t < 0). Hình 4.5 cho thấy rằng đối với một tương tác cục

bộ nhất định khi U = 2, 5t sự mất cân bằng khối lượng chỉ có thể chuyển

hỗn hợp từ pha kim loại sang pha điện môi. Với sự gia tăng |∆t|, các hạt

hai thành phần trở nên nặng hơn, và các hạt một thành phần trở nên nhẹ

hơn. Khi |∆t| vẫn còn nhỏ, n(µ) không có bất kỳ đoạn nằm ngang nào và

hệ ở trạng thái kim loại. Các đoạn nằm ngang, biểu thị trạng thái điện

môi chỉ xuất hiện nếu |∆t| lớn hơn một giá trị tới hạn. Điều đó xảy ra ở

mật độ thông ước n = 1 và n = 2, tương tự như trường hợp ngược lại với

∆t > 0 (xem Hình 4.4). Tại giới hạn ∆t = −1, các hạt hai thành phần trở

nên định xứ. Tuy nhiên, nhảy nút của các hạt đơn thành phần vẫn còn

tồn tại.

Hình 4.5: Tổng mật độ hạt số n dưới dạng hàm thế số của thế hóa µ đối với sự mất

cân bằng khối lượng âm (∆t < 0) tại tương tác cố định U = 2.5t(T = 0.02t).

Đối với tương tác khác loại yếu, các hạt đơn thành phần ở pha kim loại.

Tuy nhiên, khi tương tác khác loại tăng lên, dải năng lượng của hạt đơn

thành phần bị tách thành hai dải con, ngăn cách bởi một khe năng lượng.

Điều này tạo nên MIT do tương quan khác loại hạt. Trên thực tế, mô hình

với ∆t = −1 tương đương với mô hình Falicov-Kimball không spin đối với
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Hình 4.6: Hàm mật độ trạng thái (DOS) của các hạt hai thành phần (đường liền nét

màu xanh lam) và của các hạt một thành phần (đường chấm màu đỏ) đối với sự mất

cân bằng khối lượng dương (∆t > 0) tại tổng mật độ số hạt cố định n = 1 và tương

tác U = 4t(T = 0.02t).

tương tác mạnh [32]. Mô hình Falicov-Kimball không spin cũng phát hiện

chuyển pha kim loại-điện môi Mott bằng cách tách dải năng lượng dẫn

thành hai dải năng lượng con [32,69,70]. MIT có thể được hiểu chi tiết hơn

thông qua khảo sát đặc điểm của DOS. Trong Hình 4.6 và 4.7 chúng tôi

vẽ biểu đồ DOS của các hạt ở mật độ thông ước n = 1. Mật độ thông ước

khác n = 2 tương đương với n = 1 thông qua phép đối xứng hạt-lỗ trống.

Hình 4.6 và 4.7 một lần nữa khẳng định sự tồn tại MIT do mất cân bằng

khối lượng ở cả hai vùng ∆t > 0 và ∆t < 0. Khi không có sự mất cân bằng

khối lượng, ∆t = 0, các hạt của hai loại tham gia như nhau vào MIT được

tạo nên bởi tương tác cục bộ [19].

Tuy nhiên, như đã đề cập trước trong Hình 4.4 và Hình 4.5, trong vùng

∆t > 0 , sự mất cân bằng khối lượng chỉ có thể chuyển trạng thái hỗn

hợp từ pha chất điện môi sang pha kim loại, trong khi tại vùng ∆t < 0,

nó chỉ chuyển trạng thái hỗn hợp từ pha kim loại sang pha điện môi tại
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vùng ∆t > 0, khi gia tăng ∆t các hạt hai thành phần trở nên nhẹ hơn,

và các dải năng lượng hầu hết bị các hạt chiếm giữ. Điều này cho thấy

rằng sự mất cân bằng về khối lượng cũng gây ra sự mất cân bằng cư trú

giữa hai loại hạt. Tại giới hạn cực đại, ∆t = 1, các hạt một thành phần

trở nên định xứ và chỉ các hạt hai thành phần tham gia vào MIT. Chúng

ta có thể gọi MIT do mất cân bằng khối lượng là MIT chọn lọc loại hạt.

Trong MIT này, các hạt nhẹ hơn tham gia chủ yếu vào việc chuyển trạng

thái hỗn hợp về trạng thái kim loại. Tuy nhiên, MIT chọn lọc loại hạt này

khác với MIT chọn lọc quỹ đạo [58-61].

Hình 4.7: Hàm mật độ các trạng thái (DOS) của các hạt hai thành phần (đường liền

nét màu xanh lam) và của các hạt một thành phần (đường chấm màu đỏ) đối với sự

mất cân bằng khối lượng âm (∆t < 0) ở tổng mật độ hạt cố định n = 1 và tương tác

U = 2.5t(T = 0.02t).

Trong MIT chọn lọc quỹ đạo, dải năng lượng rộng vẫn ở trạng thái kim

loại trong khi dải năng lượng hẹp chuyển sang trạng thái điện môi. Ở MIT

chọn lọc loại hạt này, các dải năng lượng của cả hai loại hạt đều là điện

môi và khi MIT xảy ra, chúng cùng trở thành kim loại, nhưng các hạt nhẹ

hơn chiếm ưu thế. Chỉ ở giới hạn ∆t = 1, các hạt nặng trở nên định xứ.
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Tương tự với vùng ∆t > 0, khi ∆t < 0, sự mất cân bằng khối lượng cũng

gây ra sự mất cân bằng cư trú giữa hai loại hạt, nhưng sự mất cân bằng

cư trú này không mạnh như ở vùng ∆t > 0. Tại giới hạn ∆t = −1, các hạt

hai thành phần trở nên định xứ do biên độ nhảy nút của chúng triệt tiêu.

Chúng tôi cũng đề cập đến MIT tạo ra bởi sự mất cân bằng khối lượng tại

vùng ∆t < 0 như MIT chọn lọc loại hạt bởi vì các hạt nhẹ hơn chiếm ưu

thế hơn các hạt nặng hơn trong quá trình chuyển pha. Trái với MIT chọn

lọc quỹ đạo, trong đó các hạt của cả hai spin luôn tham gia vào quá trình

chuyển pha [58-61], tại vùng ∆t < 0, các hạt một thành phần tham gia

chủ yếu vào MIT. Điều này tương tự như MIT dạng điện môi Mott của các

fermion không spin trong mô hình Falicov-Kimball [32,69,70]. MIT xảy ra

khi dải năng lượng hạt đơn thành phần bị tách ra bởi một khe năng lượng

do tương tác khác loại. Các thí nghiệm có thể quan sát MIT tạo ra bởi sự

mất cân bằng khối lượng bằng cách đo các số cư trú đôi. Thật vậy, MIT

của các nguyên tử 40K cực lạnh đã được phát hiện bằng cách đo số cư trú

đôi [17]. Trong hình 4.8 chúng tôi vẽ đồ thị số cư trú đôi cùng loại và khác

loại ở tổng mật độ hạt n = 1 ở cả vùng ∆t > 0 và ∆t < 0. Có thể thấy

sự gián đoạn của số cư trú đôi này tại điểm MIT. Điều này chứng tỏ rằng

MIT là chuyển pha bậc một.

Hình 4.8: Số cư trú đôi cùng loại Dintra (hình tròn màu đỏ) và số cư trú đôi khác loại

Dinter (ô vuông màu xanh lam) ở mật độ tổng số hạt cố định n = 1(T = 0.02t).

84



Hình bên trái thể hiện vùng ∆t < 0(U = 2, 5t), trong khi hình bên phải

thể hiện vùng ∆t > 0(U = 4t). Khi ∆t > 0, bảng bên phải của Hình 4.8

cho chúng ta thấy rằng số cư trú đôi trong pha điện môi nhỏ nhưng có giá

trị khác 0 như đã thảo luận trước đây. Với sự gia tăng sự mất cân bằng

khối lượng, tại MIT, số cư trú đôi cùng loại tăng đột ngột, trong khi số cư

trú đôi khác loại giảm về 0. Trên thực tế, với sự mất cân bằng khối lượng

lớn, trạng thái kim loại chiếm ưu thế bởi các hạt hai thành phần. Do đó,

số cư trú đôi cùng loại tăng lên, trong khi số cư trú đôi khác loại có xu

hướng biến mất khi ∆t → 1. Ngược lại với vùng ∆t > 0, tại vùng ∆t < 0

(bảng bên trái của Hình 4.8), cư trú đôi cùng loại giảm xuống 0 khi |∆t|
tăng. Rõ ràng là trong vùng này, các hạt hai thành phần trở nên nặng

hơn, và trong giới hạn ∆t → −1 các hạt thực tế được định xứ. Do đó, số

cư trú đôi cùng loại có xu hướng biến mất khi ∆t → −1. Tuy nhiên, số

cư trú đôi khác loại vẫn hữu hạn trong pha điện môi. Trên thực tế, trong

vùng ∆t < 0, sự mất cân bằng khối lượng sẽ chuyển hỗn hợp từ trạng thái

kim loại sang trạng thái điện môi. Do đó, MIT chỉ có thể xảy ra đối với

tương tác cục bộ nhỏ hơn giá trị tới hạn của tương tác cục bộ đối với MIT

trong trường hợp cân bằng khối lượng. Tương tác cục bộ trong phạm vi

giá trị như trên không đủ mạnh để triệt tiêu cư trú đôi. Thay vào đó nó

tạo ra nhảy nút ảo dẫn đến cư trú đôi của các hạt khác loại, mặc dù dải

năng lượng của các hạt đơn thành phần đã mở ra khe năng lượng.

Để mô tả ảnh hưởng của MIT tạo ra do tương quan trong trường hợp

mất cân bằng khối lượng, trong Hình 4.9 chúng tôi trình bày sự phụ thuộc

của số cư trú đôi vào tương tác cục bộ đối với sự biến thiên ∆t. Trong

trường hợp khối lượng cân bằng (∆t = 0), Dinter = 2Dintra. Cả cư trú đôi

cùng loại và khác loại đều thay đổi gián đoạn tại MIT, và chúng suy giảm

ở trạng thái điện môi. Khi có sự mất cân bằng về khối lượng, chỉ có cư trú

đôi cùng loại hoặc khác loại mới có biểu hiện bất thường tại MIT.

Trong vùng ∆t > 0, cư trú đôi của các hạt hai thành phần cũng cho

thấy sự triệt tiêu nhanh chóng tại MIT, trong khi cư trú đôi khác loại liên

tục giảm khi tăng tương tác cục bộ. Các biểu hiện này trái ngược nhau

tại vùng ngược lại với ∆t < 0. Chúng chỉ ra vai trò tích cực của các hạt
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Hình 4.9: Số cư trú đôi cùng loại Dintra (hình tròn màu đỏ) và số cư trú đôi khác loại

Dinter (ô vuông màu xanh lam) ở mật độ tổng số hạt cố định n = 1 và sự mất cân

bằng khối lượng khác nhau (T = 0.02t).

hai thành phần trong vùng ∆t > 0 và của các hạt đơn thành phần trong

vùng ∆t < 0 tại MIT. Điều này có nghĩa là các hạt nhẹ hơn mới tham gia

tích cực vào MIT. Trong pha điện môi, cư trú đôi suy giảm, nhưng chúng

vẫn hữu hạn và chỉ biến mất ở giới hạn tương tác mạnh. Các cư trú đôi có

thể quan sát bằng thực nghiệm, nhưng đây là một thách thức đối với các

quan sát thực nghiệm về sự gián đoạn số cư trú đôi tại điểm chuyển pha.

Trong hình 4.10 chúng tôi tổng kết kết quả thu được bằng biểu đồ pha

biểu thị MIT trong mặt phẳng thông số (∆t, U) tại tổng mật độ số hạt

thông ước. Giản đồ pha được xây dựng từ sự phụ thuộc của tổng mật độ số

hạt vào thế hóa như đã thảo luận trước đây. Pha điện môi được xác định

khi có một đoạn thẳng bằng xuất hiện trong đường n(µ). Trái ngược với

mô hình Hubbard hai thành phần, chúng tôi không quan sát thấy bất kỳ sự

tồn tại đồng thời của pha kim loại và điện môi [47,48]. Bằng cách gia tăng
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∆t, giá trị U tới hạn tăng một cách đơn điệu. Tuy nhiên, vì −1 ≤ ∆t ≤ 1,

MIT tạo ra bởi sự mất cân bằng khối lượng chỉ xảy ra ở một phạm vi

tương tác cục bộ hữu hạn vừa phải. Đối với các tương tác cục bộ yếu và

mạnh, sự mất cân bằng khối lượng không thể làm hỗn hợp thay đổi trạng

thái cơ bản của nó. Trong hỗn hợp fermion của nguyên tử 40K và 6Li,∆t

có thể biến thiên từ 0,3 đến 0,85 [54]. Có khả năng phát hiện MIT tạo ra

bởi sự mất cân bằng khối lượng trong hỗn hợp nguyên tử cực lạnh ở mật

độ hạt thông ước và tương tác cục bộ vừa phải.

Hình 4.10: Giản đồ pha tại tổng mật độ số hạt n = 1(T = 0.02)

4.4. Kết luận

Trong chương này, chúng tôi đã nghiên cứu MIT tạo ra bởi sự mất cân

bằng khối lượng trong mô hình Hubbard ba thành phần. Với DMFT và

phương pháp chéo hoá chính xác, chúng tôi đã phát hiện MIT tạo ra bởi

sự mất cân bằng khối lượng ở tổng số hạt thông ước, giống như trong mô

hình Hubbard ba thành phần cân bằng [19]. MIT được tạo ra hoàn toàn

bởi sự mất cân bằng khối lượng. Sự mất cân bằng khối lượng dương chỉ có

thể chuyển hỗn hợp từ pha điện môi sang pha kim loại, trong khi sự mất

cân bằng âm làm hỗn hợp chuyển từ pha kim loại sang pha điện môi.

Nghiên cứu MIT trong mô hình Hubbard ba thành phần khi có sự mất

cân bằng khối lượng, chúng tôi cũng đã tính toán số cư trú đôi của cả hạt

hai thành phần (Dintra) và các hạt khác loại (Dinter ) dưới dạng hàm ∆t và
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tương tác cục bộ U . Tại giá trị U tới hạn, số cư trú đôi thể hiện gián đoạn,

biểu thị MIT là chuyển pha bậc một. Sự mất cân bằng khối lượng càng

lớn, MIT xảy ra ở giá trị U tới hạn lớn hơn. Giản đồ pha biểu diễn MIT

trong mặt phẳng (∆t, U) cũng được xây dựng. Giản đồ này cho thấy MIT

chỉ xảy ra ở các tương tác cục bộ vừa phải. Đối với các tương tác cục bộ

yếu và mạnh, sự mất cân bằng khối lượng không làm hệ thoát khỏi trạng

thái ban đầu.

Trên thực tế, sự mất cân bằng khối lượng gây ra sự mất cân bằng độ

cư trú giữa các loại hạt, và các hạt nhẹ hơn chiếm ưu thế trong chuyển

pha kim loại-điện môi. Chuyển pha kim loại-điện môi có thể được hiểu

là sự chuyển pha có chọn lọc các loại hạt nhẹ. Các đặc điểm này khác

với các biểu hiện của hệ cân bằng khối lượng. Chúng tôi dự đoán chuyển

pha kim loại-điện môi tạo ra bởi sự mất cân bằng khối lượng trong hỗn

hợp fermion-fermion của các nguyên tử cực lạnh, chẳng hạn nạp vào mạng

quang học hỗn hợp của nguyên tử 40K và 6Li. Bằng cách đo tỷ lệ của các

vị trí cặp đôi trong mạng tinh thể quang học, chuyển pha kim loại-điện

môi có thể được quan sát bằng cách điều chỉnh tỷ lệ mất cân bằng khối

lượng.

88



Chương 5

HIỆU ỨNG KONDO TRONG HỆ ĐA THÀNH

PHẦN CÓ DẢI NĂNG LƯỢNG PHẲNG

Trong chương này chúng tôi nghiên cứu hiệu ứng Kondo trong hệ đa

thành phần có dải năng lượng phẳng [26,71]. Hệ đa thành phần ở đây

được tạo nên do ô cơ sở của mạng tinh thể có nhiều nút mạng không

tương đương nhau. Cụ thể hệ đa thành phần được xem xét bằng nghiên

cứu động lực học của điện tử trong mạng tinh thể Lieb. Do cấu trúc đặc

biệt của mạng tinh thể Lieb mà động lực học của điện tử tương đương như

là hệ có 3 loại hạt fermion khác nhau, mỗi loại hạt fermion có hai thành

phần spin. Chương này có hai phần. Phần 1 chúng tôi nghiên cứu hiệu

ứng Kondo trong mạng tinh thể Lieb với một tạp từ [4,26,72,73]. Ở phần

2, chúng tôi nghiên cứu hiệu ứng liên kết Kondo trong mạng tinh thể Lieb

với đầy đủ các tạp từ trên mỗi nút mạng. Các kết quả nghiên cứu chính đã

được công bố trên tạp chí Communications in Physics và tạp chí Annals

of Physics. Trong chương này có dùng một số cụm từ viết tắt như PAM,

LM, SC, FSC, FLM....được chú thích trong bảng viết tắt ở đầu luận án

trang số 7.

Phần I. Hiệu ứng Kondo trong mạng tinh thể Lieb

có một tạp từ

5.1. Dẫn nhập vấn đề nghiên cứu

Sở hữu tính đặc biệt, tương quan điện tử trong mạng tinh thể có dải

năng lượng phẳng đã thu hút rất nhiều sự chú ý của các nhà nghiên cứu.

Trong mạng tinh thể có dải năng lượng phẳng, tương tác Coulomb của các

điện tử chiếm ưu thế tuyệt đối so với động năng, hệ quả là xuất hiện các
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hiện tượng hấp dẫn như tính chất sắt từ dải năng lượng phẳng [71] hoặc

hiệu ứng Kondo phân tử [26]. Khi tạp từ liên kết với các điện tử dẫn từ dải

năng lượng phẳng, sẽ tạo ra cặp đơn tuyến Kondo phân tử với một điện tử

dẫn duy nhất và ngăn chặn sự tham gia của tất cả các điện tử dẫn khác,

tham gia hình thành cặp đơn tuyến. Bên cạnh đó, trong mạng tinh thể

Lieb, các điện tử dẫn cũng thể hiện tính chất giống với các điện tử ở gần

các góc của vùng Brillouin thứ nhất [26,71]. Khi một tạp chất từ được liên

kết với các điện tử dẫn như vậy, chúng sẽ tạo ra hiệu ứng Kondo khe mềm

[25,74]. Bằng cách này, mạng tinh thể Lieb cho phép chúng ta nghiên cứu

sự cạnh tranh giữa hiệu ứng Kondo khe mềm và hiệu ứng Kondo phân tử

khi tạp chất từ tính được liên kết với cả điện tử dẫn ở vùng năng lượng

phẳng và khe mềm. Về bản chất sự cạnh tranh đó thể hiện hiệu ứng tương

quan đa thành phần. Với mục đích như vậy, chúng tôi tiến hành nghiên

cứu hiệu ứng Kondo trong mạng tinh thể Lieb. Trái ngược với nghiên cứu

trước đây, tạp chất từ chỉ được liên kết với các điện tử dẫn vùng năng

lượng phẳng, trong nghiên cứu này, tạp chất từ được liên kết với cả điện

tử dẫn của dải năng lượng phẳng và khe mềm. Để đạt được điều này, chúng

tôi đã mở rộng sự lai hóa cục bộ giữa tạp chất từ và điện tử dẫn. Sự lai

hóa cục bộ của tạp chất từ tại vị trí góc vuông của mạng tinh thể Lieb

làm xuất hiện hiệu ứng Kondo khe mềm, trong khi sự lai hóa không cục

bộ giữa tạp chất từ ở vị trí góc vuông và điện tử dẫn tại các vị trí lân cận

gần nhất về cơ bản làm xuất hiện hiện tượng Kondo phân tử [26]. Qua đó,

chúng tôi có thể nghiên cứu sự cạnh tranh giữa hiệu ứng Kondo khe mềm

và Kondo phân tử trong mạng tinh thể Lieb.

Chúng tôi sẽ sử dụng phương pháp tính số nhóm tái chuẩn hóa (NRG)

để giải hiệu ứng Kondo được đề xuất [22-24,74]. Về cơ bản, NRG được đề

xuất để giải quyết hiệu ứng Kondo trong kim loại. NRG mô tả chính xác

tất cả các chế độ có thể xảy ra trong hiệu ứng Kondo. NRG cũng đã được

mở rộng để giải quyết hiệu ứng Kondo trong các môi trường khác nhau,

chẳng hạn như trong các hệ có khe mềm, chất siêu dẫn, v.v...[74]. Gần

đây, NRG được áp dụng thành công cho hiệu ứng Kondo trong hệ có dải

năng lượng phẳng [26].
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5.2. Mô hình

Với mô hình là mạng tinh thể Lieb được mô phỏng bằng mạng quang

học [75], như các nguyên tử siêu lạnh [76] và hình thành như một phân tử

[77]. Chúng tôi xét một tạp chất từ, được đặt ở một vị trí góc vuông của

mạng tinh thể Lieb [71] (vị trí A trong Hình 5.1) và lai hóa với các điện

tử dẫn tại vị trí A cũng như tại các vị trí lân cận gần nhất. Hamilton của

mô hình có dạng

H =− t
∑
⟨i,j⟩,σ

c†iσcjσ + ε
∑
σ

nfAσ + UnfA↑n
f
A↓

+ V0
∑
σ

c†AσfAσ + H.c. + V1
∑
i(A),σ

c†iσfAσ +H.c, (5.1)

trong đó c†iσ (ciσ) là toán tử sinh (hủy) hạt của điện tử dẫn tại nút i với

spin σ, tham số t là tham số nhảy nút. Trong nghiên cứu này, chúng tôi

chỉ tính đến nhảy nút lân cận gần nhất.

Hình 5.1: Cấu trúc mạng tinh thể Lieb.

Tạp chất từ tính (chấm bên trên) được lai hóa với điện tử dẫn ở vị trí

góc (nút A) cũng như ở vị trí tâm cạnh, xung quanh vị trí góc (nút B và C)

của các điện tử dẫn. f †Aσ (fAσ) là toán tử sinh ( hủy) điều khiển tạp chất

với spin σ tại điểm A. nfAσ = f †AσfAσ là toán tử số của tạp. ε là mức năng
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lượng của tạp và U là tương tác Coulomb của các điện tử tại vị trí tạp.

Tạp lai hóa với các điện tử dẫn tại nút A với biên độ V0 và với các điện tử

dẫn tại các vị trí lân cận gần nhất với biên độ V1. Khi V1 = 0, Hamiltonian

trong biểu thức (5.1) thể hiện hiệu ứng Kondo có khe mềm [25,74]. Khi

V0 = 0, Hamiltonian trong biểu thức (5.1) mô tả về cơ bản hiệu ứng Kondo

phân tử [26]. Đối với các lai hóa hữu hạn V0, V1, Hamiltonian trong biểu

thức (5.1) sẽ mô tả sự cạnh tranh giữa hiệu ứng Kondo khe mềm và hiệu

ứng Kondo phân tử, có thể xảy ra trong hệ.

Chúng tôi tham số hóa các biên độ lai hóa này bằng đưa tham số α và

biên độ lai hóa V như sau.

V0 =
1

2
(1 + α)V, (5.2)

V1 =
1

2
(1− α)V. (5.3)

Khi α = 1, V0 = V và V1 = 0. Khi α = −1, V0 = 0 và V1 = V . Khi

−1 < α < 1, cả Vo và V1 đều hữu hạn. Tham số α mô tả mối quan hệ khác

biệt giữa Vo và V1, trong khi V là biên độ lai hóa tổng. Hiện ứng Kondo

hoàn toàn phụ thuộc vào hàm lai hóa [22-24,74]

∆(ω) =
1

N

∑
k

Γ†
k [ω − h0(k)]

−1
Γk, (5.4)

với Γ†
k = (V0, 2V1 cos (kx/2) , 2V1 cos (ky/2)) và h0(k) là Hamiltonian Bloch

của các điện tử dẫn

h0(k) =

 0 −2t cos (kx/2) −2t cos (ky/2)

−2t cos (kx/2) 0 0

−2t cos (ky/2) 0 0

 . (5.5)

5.3. Kết quả tính số

Chúng tôi sử dụng phương pháp tính số NRG để giải quyết hiệu ứng

Kondo trong mạng tinh thể Lieb, được mô tả bởi Hamilton trong biểu thức

(5.1). Về cơ bản phương pháp NRG là phương pháp tính số cho nhóm tái
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chuẩn hóa [22-24, 74]. Tài liệu tổng quan [74] mô tả chi tiết phương pháp,

ở đâychúng tôi chỉ điểm lại các dặc điểm chính của phương pháp. Phương

pháp NRG giải mô hình Anderson một tạp có dạng

H = Hinp +Hbath +Hinp bath , (5.6)

trong đó

Himp =
∑
σ

εff
+
σ fσ + Uf+↑ f↑f

+
↓ f↓,

Hbath =
∑
kσ

εkc
+
kσckσ,

Himp−bath =
∑
kσ

Vk
(
f+σ ckσ + c+kσfσ

)
.

Với Hamiltonian trên, toán từ c+kσ (ckσ) là toán tử sinh (hủy) điện tử

dẫn ở trạng thái có động lượng k và spin σ, f †σ (fσ) là toán tử sinh (hủy)

tạp có spin σ, εf là mức năng lượng của tạp và U là tương tác Coulomb

cục bộ của tạp, εω là hệ thức tán sắc của điện tử dẫn và Vk là hệ số lai hóa

giữa điện tử dẫn và tạp. Haminltonian (5.1) là một dạng của Hamiltonian

trên ảnh hưởng của điện tử dẫn lên tạp được xác định thông qua hàm lai

hóa

∆(ω) = π
∑
k

V 2
k δ (ω − εk) .

Hamiltonian (5.6) có thể viết lại như sau

H = Hinp +
∑
σ

1∫
−1

dεg(σ)a+εσaεσ +
∑
σ

1∫
−1

dεh(ε)
(
f†σaεσ + a†εσfσ

)
.

Trong đó a+εσaεσ thỏa mãn hệ thức phản giao hoán[
a+εσ, aε′σ′

]
+
= δ(ε− ε)δσσ′.

g(ε) là hàm nghịch đảo của hàm ε(ω), có nghĩa là g(ε(ω)) = ω và hàm lai

hóa h(ω) được xác định như sau

∆(ω) = π
dε(ω)

dω
h[ε(ω)]2,
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Chúng ta xác định một thông số ∧ > 1 để gián đoạn theo thang loga-

rithmic cho dải năng lượng dẫn.

xn = ±∧−n, n = 0, 1, 2, . . . .

dn = ∧n
(
1− ∧−1

)
,

Trong một khoảng gián đoạn, chúng ta đưa ra một tập hợp hàm chuẩn

trực

ψnp
±(ε) =

{
1√
dn
e±iωnpε

0
khi xn+1 < ±ε < xn ngoài khoảng trên.

Trong cơ sở các hàm chuẩn xung lượng chúng ta thu được

aεσ =
∑
rp

[
anpσψ

†
np(ε) + bnpσψ

−
rp(ε)

]
Trong đó

anpε =

1∫
−1

dε
[
ψ†
np(ε)

]∗
aεσ,

bnpσ =

1∫
−1

dε
[
ψ−
np(ε)

]∗
aεσ.

Cuối cùng chúng ta thu được Hamiltonian sau khi lược bỏ các số hạng có

p ̸= 0, và ký hiệu lại anpσ ≡ anσ[74]

H = Himp +
∑
nσ

(
ε†na

+
nσanσ + ξ−n b

+
nσbnσ

)
+

1√
π

∑
σ

f †σ
∑
n

(
γ†nanσ + γ−n bnσ

)
+

1√
π

∑
σ

(∑
n

(
γ†na

†
nσ + γ−n b

+
nσ

))
fσ.

(5.7)

Trong đó

ξ±n =

±,n∫
dε∆(ε)ε

±,n∫
dε∆(ε)

,
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ở đây chúng ta ký hiệu tích phân
+n∫
dε =

xk∫
xn+1

dε,
−n∫
dε =

−xn+1∫
−xn

dε. Sự lược

bỏ các số hàng p ̸= 0 được lý giải là các số hạng này liên kết với tạp thông

qua số hạng p = 0 và liên kết ngoài số hạng p = 0 và p ̸= 0 của hệ số((
1− ∧−1

)
→ 0 khi ∧ → 1. Từ Haminltonian (5.7) chúng ta có thể biến

đổi nó thành các toán từ sau

c0σ =
1√
ξ0

∑
n

(
γ1nanσ + γ−n bnσ

)
,

Trong đó

ξ0 =
∑
n

[(
γ+n
)2

+
(
γ−n
)2]

=

∫ 1

−1

dε∆(ε),

cnσ =
∞∑

m=0

(unmamσ + vnmbmσ) .

Các hệ thức hồi quy [76]

uom =
γ+m√
ξ0
;

vom =
γ−m√
ξ0
;

un+1,m =
1

tn

[(
ξ†m − εn

)
unm − tn−1un−1,m

]
,

vn+1,m =
1

tn

[(
ξ−m − εn

)
vnm − tn−1vn−1,m

]
,

chúng ta thu được Hamiltonian như sau

H = Himp +

√
ξ0
π

∑
σ

(
f †σc0σ + c†0σfσ

)
+

∞∑
σn=0

[
εnc

†
nσcnσ + tn

(
c†nσcn+1σ + c†n+1σcnσ

)]
,

trong đó

tn =

(
1 + ∧−1

) (
1− ∧−n−1

)
2
√
1− ∧−2n−1

√
1− ∧−2n−3

∧−n/2 .
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Hamiltonian này có thể chéo hóa bằng phương pháp chéo hóa lặp liên tiếp

và từ đó có thể tính được các đại lượng vật lý quan tâm [74]. Gói chương

trình tính số hiệu ứng NRG Ljubjana được sử dụng [78,79]. Trong tính số,

nửa chiều rộng của dải năng lượng D = 2
√
2t = 1 được dùng làm đơn vị

năng lượng.

Chúng tôi đặt Γ = πV 2 và chỉ xét trường hợp đối xứng ε = U/2. Trong

NRG, lưới logarit được rời rạc hóa theo lược đồ Z với mức cắt năng lượng

Λ = 2 [78,79]. Tất cả các đại lượng tính toán được tính trung bình trên

Nz = 8 mắt lưới logarit xen kẽ nhau cùng với các tham số tạo xen kẽ

z = 1/Nz [78,79]. Lưới logarit được rời rạc hóa một cách tự động trong

chương trình tính số khi cho tham số z,Nz và Λ. Đại lượng nhiệt động

học của tạp O được định nghĩa là Oimp = Otot− O
(0)
tot trong đó Otot là đại

lượng nhiệt động của toàn hệ và O
(0)
tot là đại lượng đo khi không có tạp [74].

Đây là sự đóng góp của tạp từ vào đại lượng nhiệt động lực học. Giống với

nghiên cứu trước, để xem xét đặc điểm của dải năng lượng phẳng, chúng

tôi mở rộng dải năng lượng này bằng một đại lượng dương nhỏ η, tức là

thay thế ∆(ω) → ∆(ω + iη) [26].

Trong Hình 5.2, chúng tôi trình bày đồ thị entropy của tạp với các thông

số α khác nhau. Khi α = 1, entropi tạp biểu hiện 2 chế độ. Ở nhiệt độ

thấp, Simp = ln 2. Chế độ nhiệt độ thấp này là mômen cục bộ (LM). Tạp

chất từ hoạt động như một mômen cục bộ, do đó Simp = ln 2, [22-24,74].

Khi nhiệt độ tăng, entropi tạp tăng về chế độ quỹ đạo tự do (FO) với

giá trị entropy 2 ln 2. Khi nhiệt độ cao là chế độ FO [22-24,74]. Đúng với

mong đợi, trường hợp α = 1 sẽ xuất hiện hiện tượng Kondo trong dải năng

lượng khe mềm, do α = 1 được hiểu là V0 = V và V1 = 0. Với trường hợp

này, tạp chất từ chỉ liên kết với các điện tử dẫn tại nút A. Vì các điện tử

dẫn tại nút A xuất hiện dải năng lượng khe mềm, do đó hiệu ứng Kondo

là ở dải vùng năng lượng khe mềm [25,74]. Khi α giảm về phía giới hạn

ngược lại α = −1, chế độ mới với mức nhiệt độ thấp hơn chế độ LM xuất

hiện. Trong chế độ này, entropy tạp nhỏ hơn trong chế độ LM và giảm dần

theo giá trị của entropy tạp trong giới hạn α = −1. Khi α = −1, V0 = 0

và V1 = V có nghĩa là tạp từ được kết nối với điện tử dẫn tại các vị trí
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Hình 5.2: Đồ thị entropy của tạp đóng vai trò như một hàm số đo của nhiệt độ đối với

các giá trị khác nhau của α. U = 0.5,Γ = 0.001, η = 10−9.

trung điểm mỗi cạnh. Mật độ cục bộ của các trạng thái điện tử dẫn tại

vị trí trung điểm mỗi cạnh cho thấy cả đặc điểm dải năng lượng khe mềm

và dải phẳng. Điều này dẫn đến hiệu ứng Kondo phân tử, trong đó các

điện tử dẫn của dải năng lượng phẳng đóng vai trò chi phối trong sự hình

thành cặp Kondo đơn tuyến phân tử [26]. Các điện tử dẫn của dải năng

lượng khe mềm không liên quan đến sự hình thành cặp Kondo đơn tuyến

phân tử [26]. Tuy nhiên, trái ngược với nghiên cứu trước đây, lai hóa trong

trường hợp α = −1 là phụ thuộc động lượng. Với đặc điểm này, entropy

tạp không tiếp cận với giá trị của entropy tạp trong hiệu ứng Kondo phân

tử [26]. Ở nhiệt độ đủ thấp, ví dụ điển hình là nhỏ hơn η, sẽ xuất hiện chế

độ liên kết mạnh. Tuy nhiên, chế độ này là giả, do giá trị hữu hạn của η.

Trong giới hạn η → 0, chế độ này biến mất. Ngoài ra, trong chế độ này,

entropy tạp biến thiên xung quanh giá trị entropy của chế độ LM.

Giống như trong nghiên cứu trước đây [26], kết quả NRG phụ thuộc

vào tham số mở rộng η như được trình bày trong Hình 5.3. Trong hình 5.3,
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chúng tôi vẽ biểu thị sự phụ thuộc vào nhiệt độ của entropy tạp đối với

các giá trị khác nhau của η. Chúng tôi xét trường hợp α = −1, vì trong

trường hợp này, mức độ ảnh hưởng của dải năng lượng phẳng là mạnh

nhất, như đã được chỉ ra trong Hình 5.2. Có thể thấy, trong Hình 5.3 với

chế độ LM và FO, tạp chất entropy độc lập với η. Tuy nhiên, trong chế độ

hiệu ứng Kondo phân tử, entropy tạp phụ thuộc vào η theo đúng như dự

đoán, do độ rộng của dải năng lượng phẳng ảnh hưởng đến sự hình thành

đơn cặp Kondo đơn tuyến phân tử.

Hình 5.3: Đồ thị entropy của tạp như một hàm số của nhiệt độ đối với các giá trị khác

nhau của η. Ở đây xét với U = 0.5,Γ = 0.001, α = −1.

Tương tự, độ cảm ứng spin của tạp cũng phụ thuộc vào tham số mở

rộng η, trình bày như trong hình 5.4. Trong Hình 5.4, chúng tôi vẽ đồ thị

sự phụ thuộc vào nhiệt độ của độ cảm ứng spin tạp đối với các giá trị η

khác nhau. Trong chế độ LM và FO, độ cảm ứng của spin tạp lại không

phụ thuộc vào η, miễn η đủ nhỏ. Tuy nhiên, trong chế độ hiệu ứng Kondo

phân tử, độ cảm ứng spin của tạp phụ thuộc rất nhiều vào η.

Trong Hình 5.5, chúng tôi trình bày sự phụ thuộc vào nhiệt độ của độ

cảm ứng spin của tạp đối với các giá trị α khác nhau. Trong giới hạn α = 1,
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Hình 5.4: Độ cảm ứng của spin tạp như một hàm số của nhiệt độ đối với các giá trị

khác nhau của η. Ở đây xét với U = 0.5,Γ = 0.001, α = −1.

Hình 5.5: Độ cảm ứng của spin tạp như một hàm số của nhiệt độ đối với các giá trị

khác nhau của α. Ở đây xét với U = 0.5,Γ = 0.001, η = 10−9.
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ta có thể thấy lại hiệu ứng Kondo dải năng lượng mềm. Ở đó chỉ có hai

chế độ: LM và FO. Trong chế độ mô men từ cục bộ Tχimp = 1/4 và trong

chế độ FO tiệm cận đến 1/8 [22-24,74]. Hiệu ứng Kondo phân tử chỉ xuất

hiện khi α < 0. Điều kiện này có nghĩa là V1 > V0, chẳng hạn như, sự lai

hóa tạp với các điện tử dẫn ở vị trí trung tâm mỗi cạnh (nút B và C) phải

mạnh hơn so với sự lai hóa của tạp với các điện tử dẫn ở vị trí góc (nút

A). Hiệu ứng Kondo phân tử mạnh nhất khi α = −1, chẳng hạn, khi tạp

từ bị tách khỏi các điện tử dẫn ở vị trí góc. Tuy nhiên, do sự phụ thuộc

động lượng của quá trình lai hóa tạp từ với các điện tử dẫn tại vị trí trung

tâm mỗi cạnh, độ cảm ứng spin của tạp không lên tới giá trị −1/8, như

trong trường hợp không phụ thuộc vào sự lai hóa động lượng [26]. Ở nhiệt

độ đủ thấp, điển hình là T < η, hệ đi đến khả năng ghép nối mạnh do giá

trị hữu hạn của η. Tuy nhiên, như chúng tôi đã đề cập, chế độ này là giả

do giá trị hữu hạn của η. Trong giới hạn η → 0, chế độ này sẽ không còn.

5.4. Kết luận

Chúng tôi đã nghiên cứu hiệu ứng Kondo trong mạng tinh thể Lieb khi

tạp từ lai hóa với các điện tử dẫn của cả dải năng lượng phẳng và khe

mềm. Hiệu ứng Kondo phụ thuộc mạnh mẽ vào mối quan hệ của lai hóa

tại vị trí góc và vị trí rìa trung tâm các cạnh xung quanh. Khi sự lai hóa

ở vị trí góc mạnh hơn, chỉ có thể tồn tại chế độ mô men từ cục bộ và

quỹ đạo tự do. Chế độ Kondo phân tử chỉ xuất hiện khi sự lai hóa tại vị

trí trung tâm các cạnh mạnh hơn và không tồn tại dưới nhiệt độ Kondo

phân tử. Tình trạng này xảy ra do sự cạnh tranh giữa vùng năng lượng

khe mềm và hiệu ứng Kondo phân tử trong mạng tinh thể Lieb.

Tuy vậy, ở đây chúng tôi mới nghiên cứu hiệu ứng tương quan điện tử

trong hệ đa thành phần thể hiện qua số nguyên tử không tương đương

trong một ô mạng cơ sở khi chỉ có một tạp từ. Do đó, hệ không thể hiện

đầy đủ tính nhiều hạt của tạp từ. Để thấy rõ vai trò của tương quan trong

hệ đa thành phần, ở phần sau chúng tôi xét hệ có cả một mạng tạp từ.
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Phần II. Liên kết Kondo mạnh trong mạng tinh thể

Lieb có nhiều tạp từ

5.5. Dẫn nhập vẫn đề nghiên cứu

Trong phần này mô hình tạp Anderson tuần hoàn trên mạng tinh thể

Lieb được nghiên cứu bằng gần đúng trường trung bình "boson cầm tù”

trong giới hạn tương tác mạnh. Cấu trúc điện tử của các điện tử dẫn trên

mạng tinh thể Lieb bao gồm cả dải năng lượng phẳng và dải nặng lượng

khe mềm ở vùng năng lượng thấp. Những đặc điểm này cho phép các điện

tử dẫn hình thành cả hiệu ứng Kondo khe mềm và hiệu ứng Kondo phân

tử, từ đó dẫn đến cạnh tranh giữa chúng trong mạng tinh thể. Chúng tôi

tìm ra khả năng liên kết Kondo mạnh chọn lọc, các tạp từ chọn lọc liên

kết tại các vị trí đã chọn với điện tử dẫn trong khi tại các vị trí còn lại, các

tạp từ bị tách ra khỏi mạng tinh thể. Khả năng liên kết Kondo chọn lọc

xảy ra giữa các chế độ mômen cục bộ toàn phần và chế độ liên kết toàn

phần, dẫn đến mạng tinh thể suy biến hiệu dụng. Có nghĩa là một số nút

mạng tinh thể tách ra khỏi toàn bộ mạng tinh thể ban đầu. Khác với phần

trước, trong phần này chúng tôi không thể sử dụng phương pháp nhóm

tái chuẩn hóa tính số cho mạng tạp từ. Do vậy, trong phần này chúng tôi

sử dụng gần đúng trường trung bình và để giải quyết hiệu ứng tương quan

điện tử mạnh, chúng tôi sử dụng phương pháp boson cầm tù.

5.6. Mô hình Anderson tuần hoàn (PAM) trên mạng

tinh thể Lieb và gần đúng trường trung bình

"boson cầm tù"

Mô hình Anderson tuần hoàn là mở rộng mô hình Anderson đơn tạp

cho trường hợp toàn mạng tinh thể. Mô hình này mô tả mạng tinh thể

của các điện tử cục bộ lai hóa với các điện tử dẫn. Mô hình Anderson
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tuần hoàn là mô hình thích hợp để nghiên cứu các hợp chất fermion nặng.

Hamilton của hệ có dạng

H =− t
∑
⟨i,j⟩σ

c†iσcjσ +
∑
iσ

εif
†
iσfiσ + U

∑
i

n†fi↑nfi↓

+
∑
iσ

Vic
†
iσfiσ +H.c., (5.8)

trong đó c†iσ (ciσ) là toán tử sinh (hủy) điện tử dẫn với spin σ tại vị trí

mạng tinh thể i, còn t là tham số nhảy nút lân cận gần nhất. f †iσ (fiσ) là

toán tử sinh (hủy) đối với tạp từ có spin σ tại vị trí i.εi là mức năng lượng

của tạp từ tại vị trí i.U là tương tác Coulomb cục bộ của các điện tử tạp

chất. nfiσ = f †iσfiσ là toán tử số tạp.

Để dễ hiểu, chúng tôi giả sử các tạp từ có độ suy biến spin là Nf = 2.Vi

là cường độ lai hóa giữa các điện tử dẫn và tạp chất từ tính tại nút i.

Trong mô hình liên kết chặt, cấu trúc điện tử của điện tử dẫn phụ thuộc

vào cấu trúc mạng tinh thể. Chúng ta coi PAM được xác định trên mạng

tinh thể Lieb. Mạng tinh thể Lieb là một mạng tinh thể hình vuông với

các nút đơn trung điểm ở các cạnh (xem Hình 5.6). Vì ô cơ sở có 3 nút

mạng, cho nên mô hình (5.6) có thể xem như tương đương với mô hình 3

thành phần, mỗi thành phần có bậc tự do spin bằng 2.

Hình 5.6: Cấu trúc mạng tinh thể Lieb
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Mạng tinh thể Lieb có tính lưỡng phân, nhưng ô đơn vị chứa ba nút

mạng. Hình vuông có ba nút A, B, C có thể xem như các ô đơn vị, như

được hiển thị trong Hình 5.6. Chúng tôi lấy tham số mạng tinh thể là

a = 1. Khi không có tạp từ mô hình liên kết chặt trên mạng tinh thể Lieb

có dải năng lượng phẳng tiếp xúc với hai dải tán sắc tuyến tính tại điểm

M = (π, π) trong vùng Brillouin đầu tiên. Có thể thu được Hamilton hiệu

dung năng lượng thấp bằng cách khai triển Hamilton liên kết chặt xung

quanh điểm M. Chúng ta thu được

H(δk) =

 0 −tδkx −tδky
−tδkx 0 0

−tδky 0 0

 = −tδk · S, (5.9)

Sx =

 0 1 0

1 0 0

0 0 0

 , Sy =

 0 0 1

0 0 0

1 0 0

 , Sz =

 0 0 0

0 0 −i
0 i 0

 . (5.10)

Trong đó δk = M − k và S là ma trận spin-1, theo đại số Lie [Sα, Sβ] =

iϵαβγSγ. Biểu thức (5.8) cho thấy động lực học ở năng lượng thấp của mô

hình liên kết chặt trên mạng tinh thể Lieb tương đương với mô hình spin-1.

Hamilton hiệu dụng có ba giá trị riêng E± = ±t|δk|, E0 = 0, tương ứng

với dải phân tán tuyến tính và dải năng lượng phẳng tiếp xúc với chúng tại

điểm M. Mạng tinh thể Lieb có thể được thực hiện bằng nhiều cách khác

nhau như tải các nguyên tử cực lạnh trong mạng tinh thể quang học, tạo

ra một mảng dẫn sóng quang học [78], bằng cách đó ta có thể tạo ra một

mạng tinh thể với hố thế là sóng ánh sáng [77,81,82], hoặc hệ các phân

tử được giam giữ dưới hố thế do mạng quang học tạo ra [79]. Khi nhúng

một tạp từ đơn lẻ vào mạng tinh thể Lieb, bài toán Kondo hoàn toàn phụ

thuộc vào mật độ trạng thái cục bộ (LDOS) của các điện tử dẫn được liên

kết với tạp chất từ tính [26,75]. LDOS của các điện tử dẫn tại nút B hoặc

C thể hiện cả đặc tính dải năng lượng phẳng và dải năng lượng khe mềm

[26,72], trong khi tại nút A chỉ có khe mềm [25]. Do đó tại nút B hoặc C,

tạp từ tạo thành hiệu ứng Kondo phân tử với một điện tử dẫn duy nhất,

trong khi tại nút A thì xảy ra hiệu ứng Kondo khe mềm [25]. Trong trường
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hợp mạng tinh thể tạp, khi VB = VC = 0, các tạp từ chỉ có thể lai hóa với

các điện tử dẫn tại các nút A, từ đó có thể dự kiến chỉ xảy ra hiệu ứng

Kondo khe mềm. Ngược lại, khi VA = 0, các tạp từ có thể thể hiện hiệu

ứng Kondo phân tử mạng tinh thể. Đối với VA, VB, và VC hữu hạn thì sẽ

có sự cạnh tranh giữa hiệu ứng Kondo khe mềm với hiệu ứng Kondo phân

tử trong mạng tinh thể.

Chúng tôi sử dụng phương pháp "boson cầm tù” để xử lý tương quan

điện tử trong PAM [83,84]. Vì sự liên kết Kondo mạnh mẽ có tính phi nhiễu

loạn, chúng tôi sẽ tập trung vào vùng tương quan mạnh. Trong khoảng

giới hạn U → ∞, ta có thể sử dụng thay thế fiσ → f̃iσb
†
i , trong đó b†i là

một toán tử boson, còn được gọi là "boson cầm tù", đại diện cho trạng

thái trống của tạp từ tại vị trí i. f̃iσ là toán tử fermion cho tạp khi độ cư

trú đôi của chúng được loại trừ hoàn toàn. Phương pháp "boson cầm tù"

mở rộng không gian trạng thái ở các vị trí. Nhằm loại bỏ các trạng thái

phi vật lý, với điều kiện ràng buộc

b†ibi +
∑
σ

f̃ †iσf̃iσ = 1, (5.11)

được đề ra. Trong phương pháp "boson cầm tù”, Hamiltonian trong biểu

thức (5.6) trở thành

H =− t
∑
⟨i,j⟩σ

c†iσcjσ +
∑
iσ

εif̃
†
iσf̃iσ

−
∑
i

λi

(
b†ibi +

∑
σ

f̃ †iσf̃iσ

)
+
∑
iσ

Vic
†
iσf̃iσb

†
i +H.c. (5.12)

trong đó thừa số Lagrange λi được đưa vào để đặt điều kiện giàng buộc

trong Phương trình (5.11). Trong phép xấp xỉ trường trung bình bi trở

thành số phức và điều kiện giới hạn được thay bằng kết quả trung bình

|⟨bi⟩|2 +
∑
σ

〈
f̃ †iσf̃iσ

〉
= 1. (5.13)

Hamiltonian trong gần đúng trường trung bình trở thành khả tích và có

thể giải được. Cực tiểu hóa năng lượng tự do liên quan đến < bi >, chúng
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ta thu được phương trình sau

λα =
∑
σ

|Vα|2
∫
dωf(ω)

ρcα(ω)

ω − εα + λα
, (5.14)

trong đó α = A,B,C, và f(ω) = 1

exp(ω
T )+1

là hàm phân bố Fermi-Dirac

ở nhiệt độ T. ρcα(ω) là LDOS của các điện tử dẫn điện tại vị trí α. Các

phương trình trong gần đúng trường trung bình (5.11)-(5.12) có thể giải

số. Khi nghiệm ⟨bα⟩ ≠ 0 tồn tại, các mô men từ của tạp tại vị trí đó được

liên kết chặt với các điện tử dẫn. Đây là trạng thái SC, trong đó các cấp

đơn tuyến Kondo giữa các tạp từ và điện tử dẫn được hình thành. Nghiệm

⟨bα⟩ = 0 biểu thị trạng thái LM, trong đó các tạp từ ở vị trí đó được

tách ra khỏi mạng tinh thể. Tùy thuộc vào các tham số của mô hình, các

phương trình trong gần đúng trường trung bình (5.11)-(5.12) có thể có các

nghiệm như sau:

1. ⟨bA⟩ = ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ = 0. Tất cả các tạp từ được tách hiệu dụng ra

khỏi điện tử dẫn. Đây là trạng thái FLM.

2. ⟨bα⟩ = ⟨bβ⟩ = 0 và ⟨bγ⟩ ̸= 0. Tại các vị trí γ các mômen từ của tạp

được liên kết chặt với các điện tử dẫn, trong khi tại các vị trí khác, các

mô men ở trạng thái LM. Trạng thái này được gọi là liên kết mạnh

chọn lọc γ(γ-SSC). Ở trạng thái này, các vị trí tạp α và β bị loại khỏi

mạng tinh thể. Sự suy giảm của mạng tinh thể này hoàn toàn là một

hiệu ứng tương quan điện tử. Đối với γ = B hay γ = C đặc tính của

SC là sự hình thành đơn tuyến Kondo phân tử, bởi vì LDOS của các

điện tử dẫn tại vị trí B và C có đặc trưng của độ phẳng của dải. Khi

γ = A, SC là loại Kondo khe mềm, vì LDOS của các điện tử dẫn tại

các vị trí A cho thấy có khe mềm [25,75].

3. ⟨bα⟩ = 0 và ⟨bβ⟩ ≠ 0, ⟨bγ⟩ ≠ 0. Tại các nút α, tạp từ được tách ra khỏi

điện tử dẫn, tại các nút còn lại, các tạp từ trong trạng thái SC. Đây

được gọi là trạng thái liên kết mạnh chọn lọc βγ (βγ-SSC). Trong

trạng thái này, các vị trí tạp chất α bị loại khỏi mạng tinh thể.
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4. ⟨bA⟩ ̸= 0, ⟨bB⟩ ̸= 0, và ⟨bC⟩ ̸= 0. Tất cả các tạp từ đều ở chế độ SC.

Đây là trạng thái FSC. Trạng thái này hình thành cả hiệu ứng Kondo

phân tử lẫn khe mềm. Có thể xác định đường tới hạn là ranh giới

chuyển pha của trạng thái ngưng tụ boson qua phương trình (5.14)

bằng cách lấy giới hạn ⟨bα⟩ → 0. Trong giới hạn này, tạp từ bị tách

khỏi các điện tử dẫn và
〈
f̃ †ασf̃ασ

〉
= f (εα − λα). Từ đây chúng ta có

phương trình (5.13) cho nghiệm λα = εα. Kết hợp với phương trình

(5.14) chúng ta có

εα

|Vα|2
=
∑
σ

∫
dωf(ω)

ρc0α(ω)

ω
, (5.15)

trong đó ρc0α(ω) là LDOS của các điện tử dẫn trong mạng tinh thể ở

nút tạp α bị loại trừ. Phương trình (5.13) xác định đường tới hạn của

ngưng tụ boson tại nút α. Ở nhiệt độ 0, f(ω) triệt tiêu với ω > 0. Do

đó, phương trình (5.13) có một nghiệm khi và chỉ khi εα < 0. Kết quả

này cho thấy hiệu ứng Kondo chỉ xảy ra khi mức năng lượng của các

tạp từ thấp hơn mức Fermi của các điện tử dẫn. Khi εα ≥ 0, ngưng

tụ boson không thể xảy ra mà thay vào đó, trật tự từ tính có thể trở

nên ổn định [85]. Trong mạng tinh thể Lieb, LDOS ở các nút góc và

trung điểm có mức năng lượng khác nhau năng lượng thấp dẫn tới

đường tới hạn có các giá trị khác nhau. Nếu mức năng lượng của tạp

εα và lai hoá Vα không đồng đều, chúng ta sẽ quan sát thấy được các

đường tới hạn khác nhau. Những đặc điểm này tạo ra một giản đồ

pha rất đa dạng.

Trong tính số, chúng tôi sử dụng nửa độ rộng của vùng chứa điện tử

dẫn không tương tác D = 2
√
2t = 1 làm đơn vị năng lượng. Sử dụng

phương pháp Powell [86] để tìm nghiệm của phương trình trong gần

đúng trường trung bình. Chúng tôi chủ yếu tập trung vào hai trường

hợp: (i) Mạng tinh thể suy giảm, trong đó các tạp từ đều đặn bị tách

ra khỏi các điện tử dẫn. (ii) Lai hoá đồng đều, trong đó tất cả các tạp

từ đều liên kết với các điện tử dẫn như nhau. Tất cả tạp từ có mức

năng lượng nằm dưới mức năng lượng Fermi của các điện tử dẫn, tức

là εα < 0.
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Hình 5.7: Mạng tinh thể suy giảm có VA ≡ V và VB = VC = 0. Hình bên trái: Giản

đồ pha cho các giá trị khác nhau của εA (các đường liền nét, đường chấm và nét đứt

lần lượt biểu thị cho εA = −0.05,−0.1 và −0.2). Hình bên phải: LDOS của các điện

tử dẫn (đường liền nét) và tạp từ (đường chấm) tại nút A trong pha SC cho V 2 = 0.25

và εA = −0.1(T = 0.1). Tham số mở rộng η = 10−4.

5.7. Mạng tinh thể suy giảm

Trong mục này, chúng ta xem xét mạng tinh thể suy giảm, hay còn

được hiểu là một tập hợp tạp từ đều đặn bị tách ra khỏi các điện tử dẫn.

Trạng thái suy giảm đều đặn trong các mạng tinh thể có điện tử tương

quan mạnh có thể dẫn nhiều hiện tượng thú vị, ví dụ như hiện tượng sắt

từ có thể xảy ra trong mô hình Hubbard trên mạng tinh thể vuông suy

giảm 1/4 [87], hoặc trong mô hình Anderson có một nửa số tạp từ đều đặn

bị suy giảm [90], tính chất chất lỏng spin xảy ra trong mô hình Hubbard

hoặc Heisenberg trên mạng tinh thể vuông suy giảm 1/5 [88,89]. Ở đây,

chúng tôi chủ yếu quan tâm đến hai trường hợp suy giảm: (i) VA ≡ V ̸=
0, VB = VC = 0; (ii) VA = 0, VB = VC ≡ V ̸= 0. Trong trường hợp đầu tiên,

mạng con của các tạp từ tại các nút trung điểm trong toàn bộ mạng tinh

thể bị suy giảm. Chỉ ở các nút góc còn lại là có lai hoá giữa các tạp chất

từ tính và điện tử dẫn. Mật độ trạng thái cục bộ của điện tử dẫn không

tương tác ở các nút góc thể hiện khe năng lượng triệt tiêu ρ0cA (ω) ∼ |ω|,
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tương tự như trong các điện tử Dirac [25]. Trường hợp này là bài toán

Kondo khe mềm [25]. Trong Hình 5.7, chúng tôi trình bày các đường tới

hạn tách pha SC khỏi pha LM cho các giá trị khác nhau εA. Pha SC chỉ

tồn tại khi lai hoá |VA| lớn hơn giá trị tới hạn Vcr. Giá trị tới hạn Vcr tăng

đều với |εA|. Trong Hình 5.8 chúng tôi cũng vẽ đồ thị về mật độ trạng thái

cục bộ của các điện tử dẫn ρcA(ω) và tạp từ ρfA(ω) tại nút A trong trạng

thái SC. Do giới hạn U → ∞ là trường hợp bất đối xứng cực đại, các mật

độ trạng thái cục bộ này không tuân theo đối xứng hạt-lỗ trống mà cho

thấy một dải lai hóa trong khoảng trống giữa hai vùng phụ của các điện

tử dẫn. Sự xuất hiện của vùng lai hoá là do trạng thái ngưng tụ "boson

cầm tù". Tinh chất năng lượng thấp của mật độ trạng thái cục bộ có thể

bắt nguồn từ Hamiltion hiệu dụng năng lượng thấp. Mở rộng trường trung

bình Hamiltionian xung quanh điểm M, chúng ta thu được Hamilton hiệu

dụng năng lượng thấp

H(δk) =


0 −tδkx −tδky VA ⟨bA⟩∗

−tδkx 0 0 0

−tδky 0 0 0

V ∗
A ⟨bA⟩ 0 0 εA − λA

 ,

trong đó δk =M − k. Ở năng lượng thấp 0 < ω/D ≪ 1, chúng ta có

ρcA(ω) = −1

π

∑
δk

Im[ω −H(δk) + iη]−1
11 ∼ ω,

ρfA(ω) = −1

π

∑
δk

Im[ω −H(δk) + iη]−1
44 ∼ ω.

Tham số mở rộng η = 10−4, trong đó η = 0+ là đại lượng nhỏ mở rộng

cho hàm Green. Tính chất năng lượng thấp này của LDOS là đặc điểm

của bài toán Kondo khe mềm trong pha SC không đối xứng. Trong trường

hợp suy giảm thứ hai, VA = 0 và VB = VC ≡ V ̸= 0, mạng con chứa tạp

từ ở các nút góc bị suy giảm. LDOS của các điện tử dẫn tại các nút trung

điểm có khe mềm và dải năng lượng phẳng. Trường hợp này đặt ra bài

toán Kondo phân tử [4,26]. Hình 5.8 thể hiện giản đồ pha. Khi εB ̸= εC

thì xuất hiện ba pha khác nhau. Không giống các trường hợp suy giảm
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Hình 5.8: Mạng tinh thể suy giảm với VA = 0 và VB = VC ≡ V . Hình bên trái: Giản

đồ pha cho εB = −0.2, εC = −0.1. Hình bên phải: LDOS của các điện tử dẫn (đường

liền nét) và của tạp chất từ tính (đường chấm) ở nút C trong pha FSC và các pha SSC

cho V 2 = 0.15, εB = −0.2, εC = −0.1.

trước, điểm tới hạn và pha SC không tồn tại với tất cả trường hợp lai hoá

khác không V . Pha FSC, trong đó ⟨bB⟩ ≠ 0, ⟨bC⟩ ≠ 0, xảy ra ở vùng nhiệt

độ thấp trong khi pha FLM có ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ = 0 ở vùng nhiệt độ cao. Giữa

pha FSC và FLM là pha SSC, tại đây tạp từ và điện tử dẫn chỉ liên kết

mạnh ở một trong hai nút B hoặc C, đồng thời tất cả các nút tạp từ khác

dễ bị loại bỏ khỏi mạng tinh thể. Sự suy giảm này là hiệu ứng tương quan

mạnh do trạng thái ngưng tụ chọn lọc nút của các boson cầm tù, xuất

phát từ trạng thái bất đối xứng giữa các nút B và C. Khi ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ = 0

thì SSC biến mất. Trong trường hợp nút B và C tương đương nhau thì

không thể phá vỡ trạng thái đối xứng của chúng. Trong Hình 5.8, chúng

tôi cũng vẽ đồ thị mật độ trạng thái cục bộ trong pha FSC và SSC. Trong

pha FSC, dải lai hóa khe mềm vẫn tồn tại gần mức Fermi trong khe giữa

hai dải phụ của các điện tử dẫn, tương tự như trong trường hợp suy giảm

trước đó. Ngoài vùng lai hóa khe mềm, hai dải phụ hẹp xuất hiện ở rìa

độ rộng của các vùng phụ chứa điện tử dẫn. Đây chính là các dải lai hoá

giữa dải phẳng của điện tử dẫn và tạp từ. Có thể thấy, sự xuất hiện của

các dải lai hoá dải phẳng là hệ quả của hiệu ứng Kondo phân tử với tạp

từ trong dải năng lượng phẳng [26].
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Tuy nhiên, trái với trường hợp một tạp mà tại đó điện tử dẫn khe mềm

không thể hình thành cặp đơn tuyến Kondo [26], điện tử dẫn khe mềm tại

các nút B và C vẫn hình thành dải lai hóa với các tạp từ. Trong pha SSC

mà tại đó chỉ xuất hiện trạng thái ngưng tụ boson tại nút B hoặc C, dải

lai hoá khe mềm suy giảm trong khi hai dải lai hóa dải phẳng vẫn duy trì.

Các đặc điểm này của mật độ trạng thái cục bộ phân biệt SSC với pha

FSC.

5.8. Lai hoá đồng đều

Trong phần này, chúng tôi xét đến trường hợp VA = VB = VC ≡ V , tức

là trạng thái lai hóa giống nhau ở tất cả nút trong mạng tinh thể. Tuy

nhiên, các tạp từ vẫn bất đối xứng khi thay đổi εα. Sự bất đối xứng của

tạp giữa nút B và C hình thành hai đường tới hạn khác nhau. Các đường

này kết hợp cùng đường tới hạn của trạng thái ngưng tụ boson tại các nút

A có thể tạo thành giản đồ pha đa dạng.

Hình 5.9: Lai hoá đồng đều VA = VB = VC = V . Hình bên trái: Giản đồ pha cho

εA = −0.2, εB = εC = −0.1 (đường liền nét). Đường chấm là ranh giới pha giữa FSC

và BC-SSC khi εA = εB = εC = −0.1. Hình bên phải: LDOS của điện tử dẫn (đường

liền nét) và của tạp từ (đường chấm) tại các nút A và B trong pha FSC cho V 2 = 0.25,

εA = −0.2, εB = εC = −0.1(T = 0.1). Thông số mở rộng η = 10−4.
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5.8.1. Trường hợp |εA| ≥ |εB| = |εC |

Trong trường hợp này, tất cả các nút ở trung điểm đều tương đương

nhau. Có thể lập giản đồ pha từ các đường tới hạn tính theo phương trình

(7). Đường tới hạn phân tách không gian pha (V, T ) thành ba vùng như

trong Hình 5.9. Ở mức nhiệt độ thấp và lai hoá mạnh, ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ ≠ 0 và

⟨bA⟩ ̸= 0. Từ đây sinh ra pha FSC. Ở mức nhiệt độ cao và khả năng lai

hoá yếu, ⟨bA⟩ = ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ = 0. Đây là pha FLM.

Trong vùng trung gian, ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ ̸= 0 và ⟨bA⟩ = 0. Đây là pha BC-

SSC. Tương đương với FSC của mạng tinh thể suy giảm có VA = 0. Tuy

nhiên, sự suy giảm tạp từ tại các nút A là một hiệu ứng tương quan điện

tử, không xuất hiện hiệu ứng Kondo khe mềm tại các nút A. Sự suy giảm

này vẫn xảy ra khi εA = εB = εC , tức là dù tất cả các thông số tạp từ đồng

nhất. SC Kondo chọn lọc này tại các nút B và C là do điểm kỳ dị dải phẳng

của LDOS tại các nút B và C. BC-SSC luôn tồn tại ở trạng thái lai hoá

yếu không phụ thuộc vào các thông số của tạp từ. Trên thực tế, hiệu ứng

Kondo phân tử chiếm ưu thế trong pha BC-SSC. Đối với εA = εB = εC ,

hai ranh giới pha mà ở đó phân tách pha BC-SSC khỏi pha FSC và FLM

tiệm cận nhau ở nhiệt độ cao như thể hiện trong Hình 5.9. Trong Hình 5.9

chúng tôi cũng vẽ đồ thị LDOS của các điện tử dẫn và các tạp từ tại các

nút A và B trong pha FSC. Pha BC-SSC tương đương với pha FSC trong

mạng tinh thể suy giảm nút A đã được thảo luận trong mục 5.7. Trong

pha FSC, LDOS tại các nút A và B cho thấy nhiều đặc điểm khác nhau.

Tại các nút A, LDOS cho thấy hai dải lai hoá khe mềm, tại đây các dải

nằm trong khe năng lượng giữa hai dải dẫn. Sự xuất hiện của hai dải trên

là do trạng thái ngưng tụ boson tại các nút A. Do hiệu ứng Kondo tại nút

A thuộc loại khe mềm nên LDOS tại nút A không hình thành dải lai hoá

giữa dải phẳng và tạp.

Ngược lại, tại các nút B hoặc C, hai dải lai hoá cũng hình thành tại rìa

khe năng lượng do sự ngưng tụ boson tại các nút B và C. Các dải lai hóa

này có đặc điểm giống với các dải lai hóa vùng phẳng hình thành trong

mạng tinh thể suy giảm nút A. Đây là đặc tính điển hình của LDOS trong
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pha FSC.

5.8.2. Trường hợp |εA| < |εB| = |εC |

Tương tự như phần trước, trong trường hợp này, mức năng lượng của

tạp tại các nút B và C tương đương nhau nhưng nằm ở mức thấp hơn các

tạp tại nút A. Hình bên trái Hình 5.10 thể hiện giản đồ pha. Ngoài pha

BC-SSC như mục trước, pha A-SSC xuất hiện ở vùng nhiệt độ cao và lai

hóa mạnh. Pha A-SSC này tương đương với một trong các mạng tinh thể

cho thấy mức độ suy giảm tạp từ tại các nút B và C, do ⟨bB⟩ = ⟨bC⟩ = 0.

Pha BC-SSC chỉ có khả năng tồn tại trong nhiệt độ thấp và lai hóa yếu.

Giản đồ pha cũng cho thấy điểm tới hạn điểm bốn khi ở có sự xuất hiện

của các pha FSC, FLM, BC-SSC và A-SSC.

Tuy nhiên, khi εA = εB = εC thì sẽ không còn điểm đặc trưng này.

Trường hợp này (mục 5.8.2) không được liên kết đoạn nhiệt với trường

hợp trước đó (mục 5.8.1).

Hình 5.10: Giản đồ pha cho lai hóa đồng đều VA = VB = VC = V . Hình bên trái:

trường hợp εA = −0.1, εB = εC = −0.2. Hình bên phải: trường hợp εA = −0.05, εB =

−0.1, εC = −0.15.
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Hình 5.11: Giản đồ pha cho lai hóa đồng đều VA = VB = VC = V . Hình bên trái: trường

hợp εA = −0.1, εB = −0.05, εC = −0.15. Hình bên phải: trường hợp εA = −0.15, εB =

−0.05, εC = −0.1.

5.8.3. Trường hợp |εA| < |εB| < |εC |

Trường hợp này cũng tương đương với trường hợp |εA| < |εC | < |εB|.
Giản đồ pha được biểu thị đa dạng trong hình bên phải Hình 5.10. Ngoài

các pha FSC và FLM còn có cả pha SSC hai nút và nút đơn. Có hai điểm

tới hạn điểm bốn. Không giống với các trường hợp trước (mục 5.8.1-5.8.2),

pha BC-SSC không có sự đối xứng ⟨bB⟩ ̸= ⟨bC⟩ do εB ̸= εC . Pha A-SSC

tương đương với pha trong mạng tinh thể với các tạp nút B và C suy giảm,

trong khi pha B-SSC phá vỡ sự đối xứng giữa các nút B và C. Đối với pha

B-SSC, sự ngưng tụ boson tại các nút B chọn lọc do |εB| < |εC |. Ngược lại,
với trường hợp |εC | < |εB|, đã có chọn lọc thay thế cho sự ngưng tụ boson

tại các nút C. Điều này cũng xảy ra đối với pha AB-SSC. Tuy nhiên, khi

εB = εC , thì sẽ không còn sự đối xứng giữa B và AB-SSC.

5.8.4. Trường hợp |εB| < |εA| < |εC |

Trường hợp này cũng tương đương với trường hợp |εB| < |εA| < |εC |.
Hình bên trái Hình 5.11 thể hiện giản đồ pha. Có một điểm tới hạn điểm

bốn. Tương tự như trường hợp trước (mục 5.8.3), do |εB| ̸= |εC |, nên các

pha B hoặc AB-SSC không đối xứng. Khi |εB| < |εA| < |εC |, khả năng
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ngưng tụ boson tại nút B thuận lợi hơn tại nút A và C. Do vậy, Kondo SC

tại nút B luôn được ưu tiên ngoại trừ trong chế độ FLM. Với trường hợp

trước đó thì không có đặc điểm này, trong đó |εA| < |εB| và có sự thay thế

pha A-SSC. Trường hợp |εC | < |εA| < |εB| thì sẽ có Kondo SC chọn lọc

tại nút C.

5.8.5. Trường hợp |εB| < |εC | ≤ |εA|

Trường hợp này cũng tương đương với trường hợp |εC | < |εB| ≤ |εA|.
Hình bên phải Hình 5.11 thể hiện giản đồ pha. Không giống với các trường

hợp trước đó, trường hợp này không có điểm tới hạn điểm bốn. Do |εB| và
|εC | là nhỏ nhất trong số mức năng lượng của tạp, nên sẽ ưu tiên Kondo

SC chọn lọc tại các nút B hoặc C hơn, ngoại trừ pha FLM. Trong Hình

5.11, pha B-SSC tồn tại ở nhiệt độ cao và lai hóa yếu, được chọn lọc do

|εB| < |εC |. Có một điểm tới hạn phân tách pha BC-SSC và FSC.

5.9. Kết luận

Mô hình Anderson tuần hoàn trong mạng tinh thể Lieb thể hiện đa

dạng các giản đồ pha. Tùy thuộc vào thông số của tạp từ, sẽ dẫn đến

các pha SSC khác nhau. Tuy nhiên, ở nhiệt độ thấp chỉ tồn tại các pha

BC-SSC và FSC mà không phụ thuộc vào các thông số của tạp. Có một

điểm tới hạn phân tách pha BC-SSC và FSC. Qua ranh giới pha, các tạp

từ tại nút A được thay đổi từ chế độ LM sang chế độ SC, trong khi các

tạp chất tại nút B và C luôn liên kết mạnh với các điện tử dẫn. Chế độ

Kondo SC chọn lọc này tại các nút B và C cho thấy sự chi phối của hiệu

ứng Kondo dải năng lượng phẳng ở nhiệt độ thấp. Thực tế cho thấy, đối

với một tạp đơn, các dải năng lượng phẳng hoặc dải hẹp sẽ ngăn cản các

điện tử tán sắc khác tham gia vào sự hình thành cặp đơn tuyến Kondo, kết

quả là chỉ xảy ra hiệu ứng Kondo phân tử [26]. Chỉ khi lai hóa đủ mạnh,

tất cả các tạp từ mới có thể liên kết mạnh với các điện tử dẫn. Kondo SC

chọn lọc tương tự như chất lỏng Fermi được phân số hóa [90,91]. Có thể

thấy, mức năng lượng của các tạp từ cũng đóng một vai trò quan trọng
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trong SSC. Các tạp từ sở hữu mức năng lượng sâu hơn (nghĩa là giá trị

tuyệt đối của mức năng lượng lớn hơn) nên sẽ ít được ưu tiên chọn lọc cho

chế độ Kondo SC. Đặc biệt, các tạp từ với mức năng lượng sâu nhất suy

giảm [92] khỏi mạng tinh thể ngoại trừ pha FSC ở quá trình lai hóa mạnh

mẽ diễn ra. Với mức năng lượng sâu hơn, các tạp từ khó có thể kết hợp

với điện tử dẫn, chúng gần mức năng lượng Fermi hơn để tạo thành cặp

đơn Kondo.

Tuy nhiên, trong SSC, độ phẳng của dải năng lượng đóng vai trò chủ

đạo. Do ở mức nhiệt độ thấp, Kondo SC được chọn lọc tại các vị trí mạng

tinh thể đó, tại đây, LDOS mang đặc điểm dải năng lượng phẳng và không

bị ảnh hưởng bởi mức năng lượng của tạp từ. Tuy vậy, trong chương này

chúng tôi mới chỉ nghiên cứu hiệu ứng liên kết Kondo mạnh, chọn lọc trong

hệ đa thành phần thông qua số nút mạng không tương đương trong một

ô cơ sở trong gần đúng trường trung bình. Mặc dù hiệu ứng tương quan

điện tử đã được tính đến thông qua phương pháp boson cầm tù, gần đúng

trường trung bình tĩnh có thể còn có những hạn chế nhất định, chẳng hạn

như tương quan điện tử cục bộ không được xét đến một cách đầy đủ.

Do vậy, vẫn cần thiết nghiên cứu vấn đề đề cập trong chương này ở

ngoài phạm vi gần đúng trường trung bình. Chúng tôi để lại vấn đề này

cho nghiên cứu tiếp theo trong tương lai.
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KẾT LUẬN VÀ KIẾN NGHỊ

1. Mạng quang học là một cấu trúc ánh sáng được sử dụng để giữ và

điều khiển các nguyên tử trung hòa đã được làm lạnh trước tiên trong

một bẫy quang từ và sau đó sử dụng các kỹ thuật laser khác tiếp tục

làm lạnh xuống nhiệt độ cực thấp khoảng µK hay thấp hơn để tạo ra

cấu trúc tuần hoàn giống như mạng tinh thể [15]

2. Trên cơ sở mạng quang học chúng tôi xét bài toán tương quan đa

thành phần như thành phần Spin, quỹ đạo, mô men góc toàn phần...(gọi

chung là bậc tự do). Chúng tôi tìm thấy sự phân tách pha gần với

điểm chuyển pha kim loại-điện môi từ phía chất điện môi. Chúng tôi

cũng đã xây dựng giản đồ pha ở các mật độ số hạt khác nhau. Tuy

nhiên, trong luận án này vẫn hạn chế chỉ xem xét các pha thuần nhất.

Ở nhiệt độ thấp, ta có thể kỳ vọng sự ổn định của các trạng thái sóng

mật độ điện tích. Các vấn đề này dành cho các nghiên cứu sau.

3. Cụ thể trong luận án chúng tôi đã nghiên cứu chuyển pha kim loại-

điện môi trong mô hình Falicov-Kimball ba thành phần bằng cách

sử dụng lý thuyết trường trung bình động với phương pháp chéo hóa

chính xác, chúng tôi đã tìm ra các điều kiện về mật độ số hạt mà tại

đó pha kim loại-điện môi có thể xảy ra. Đặc biệt, chuyển pha kim

loại-điện môi có thể xảy ra ở mật độ số hạt toàn phần 1 ≤ n ≤ 2.

Khi mật độ số hạt toàn phần 1 < n < 2, chuyển pha kim loại-điện

môi có chọn lọc loại hạt và nó chỉ có thể xảy ra khi mật độ số hạt

linh động bằng 1/2 (ncσ = 1/2). Ở mật độ số hạt một phần ba hoặc

hai phần ba, chuyển pha kim loại-điện môi chỉ có thể xảy ra khi các

tương tác Coulomb đủ mạnh. Chuyển pha kim loại-điện môi này xảy

ra với cả hạt nhẹ và hạt nặng. Chúng tôi cũng quan sát chuyển pha

kim loại-điện môi nghịch đảo, tức là, sự chuyển pha từ điện môi sang

kim loại khi tương tác Coulomb tăng lên. Chuyển pha kim loại-điện

môi nghịch đảo chỉ có thể xảy ra đối với các tương tác đủ mạnh giữa
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các hạt nhẹ và hạt nặng, và điều kiện mật độ số hạt nc + nf = 1.

Chúng tôi cũng đã nghiên cứu chi tiết các tính chất MIT ở mật độ

số hạt một nửa và một phần ba. Tại mật độ số hạt một nửa chúng

tôi quan sát thấy hiệu ứng lặp lại của pha điện môi, có nghĩa là khi

tương tác Coulomb tăng lên, hệ trước tiên vẫn ở pha điện môi, sau

đó trở thành kim loại, và cuối cùng, quay trở lại pha điện môi. MIT

trước có tính liên tục, còn MIT thứ hai không liên tục. Như trong mô

hình Hubbard một dải năng lượng, chúng tôi cũng quan sát thấy một

vùng hữu hạn tại MIT thứ hai, nơi cả hai pha kim loại và pha điện

môi cùng tồn tại. Tuy nhiên, trái ngược với mô hình Hubbard một

dải năng lượng, MIT xảy ra cùng với sự tách Kondo không đối xứng

trong phổ của các hạt nhẹ. Ở mật độ số hạt một phần ba, MIT chỉ

có thể xảy ra đối với các tương tác Coulomb đủ mạnh. Chúng tôi tìm

thấy sự phân tách pha gần với điểm chuyển pha MIT từ phía chất

điện môi. Chúng tôi cũng đã xây dựng giản đồ pha ở các mật độ số

hạt 1/2 và 1/3. Tuy nhiên, trong luận án này vẫn hạn chế chỉ xem

xét các pha thuần nhất. Ở nhiệt độ thấp, ta có thể kỳ vọng sự ổn

định của các trạng thái sóng mật độ điện tích hoặc spin. Các pha này

dành cho các nghiên cứu sau này.

4. Chúng tôi đã nghiên cứu chi tiết hơn về MIT tạo ra bởi sự mất cân

bằng khối lượng trong mô hình Hubbard ba thành phần. Với DMFT

và phương pháp chéo hoá chính xác, chúng tôi đã phát hiện MIT tạo

ra bởi sự mất cân bằng khối lượng ở tổng số hạt thông ước, giống như

trong mô hình Hubbard ba thành phần cân bằng [19]. MIT được tạo

ra hoàn toàn bởi sự mất cân bằng khối lượng. Sự mất cân bằng khối

lượng dương chỉ có thể chuyển hỗn hợp từ pha điện môi sang pha kim

loại, trong khi sự mất cân bằng âm làm hỗn hợp chuyển từ pha kim

loại sang pha điện môi. Nghiên cứu MIT trong mô hình Hubbard ba

thành phần khi có sự mất cân bằng khối lượng, chúng tôi cũng đã

tính toán số cư trú đôi của cả hạt hai thành phần cùng loại và khác

loại dưới dạng hàm ∆t và tương tác cục bộ U. Tại giá trị U tới hạn,

số cư trú đôi thể hiện gián đoạn, biểu thị MIT là chuyển pha bậc một.
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Sự mất cân bằng khối lượng càng lớn, MIT xảy ra ở giá trị U tới hạn

lớn hơn. Giản đồ pha biểu diễn MIT trong mặt phẳng (∆t, U) cũng

được xây dựng. Giản đồ này cho thấy MIT chỉ xảy ra ở các tương tác

cục bộ vừa phải. Đối với các tương tác cục bộ yếu và mạnh, sự mất

cân bằng khối lượng không làm hệ thoát khỏi trạng thái ban đầu.

Trên thực tế, sự mất cân bằng khối lượng gây ra sự mất cân bằng độ

cư trú giữa các loại hạt, và các hạt nhẹ hơn chiếm ưu thế trong MIT.

MIT có thể được hiểu là sự chuyển pha có chọn lọc các loại hạt nhẹ.

Các đặc điểm này khác với các biểu hiện của hệ cân bằng khối lượng.

Chúng tôi dự đoán MIT tạo ra bởi sự mất cân bằng khối lượng trong

hỗn hợp fermion-fermion của các nguyên tử cực lạnh, chẳng hạn nạp

vào mạng quang học hỗn hợp của nguyên tử 40K và 6Li. Bằng cách

đo tỷ lệ của các vị trí cặp đôi trong mạng tinh thể quang học, MIT

có thể được quan sát bằng cách điều chỉnh tỷ lệ mất cân bằng khối

lượng

5. Cũng dựa trên mạng quang học, chúng tôi cũng đã nghiên cứu hiệu

ứng Kondo trong mạng tinh thể Lieb khi tạp từ lai hóa với các điện

tử dẫn của cả dải năng lượng phẳng và khe mềm. Hiệu ứng Kondo

phụ thuộc mạnh mẽ vào mối quan hệ của lai hóa tại vị trí góc và vị

trí rìa trung tâm các cạnh xung quanh. Khi sự lai hóa ở vị trí góc

mạnh hơn, chỉ có thể tồn tại chế độ LM và FO. Chế độ Kondo phân

tử chỉ xuất hiện khi sự lai hóa tại vị trí trung tâm các cạnh mạnh

hơn và không tồn tại dưới nhiệt độ Kondo phân tử. Tình trạng này

xảy ra do sự cạnh tranh giữa vùng năng lượng khe mềm và hiệu ứng

Kondo phân tử trong mạng tinh thể Lieb.

6. Đặc biệt với mô hình Anderson tạp chất trong mạng tinh thể Lieb thể

hiện đa dạng các giản đồ pha. Tùy thuộc vào thông số của tạp từ, sẽ

dẫn đến các pha SSC khác nhau. Tuy nhiên, ở nhiệt độ thấp chỉ tồn

tại các pha BC-SSC và FSC mà không phụ thuộc vào các thông số

của tạp. Có một điểm tới hạn phân tách pha BC-SSC và FSC. Qua

ranh giới pha, các tạp từ tại nút A được thay đổi từ chế độ LM sang
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chế độ SC, trong khi các tạp chất tại nút B và C luôn liên kết mạnh

với các điện tử dẫn. Chế độ Kondo SC chọn lọc này tại các nút B và

C cho thấy sự chi phối của hiệu ứng Kondo dải năng lượng phẳng ở

nhiệt độ thấp. Thực tế cho thây, đối với một tạp đơn, các dải năng

lượng phẳng hoặc dải hẹp sẽ ngăn cản các điện tử tán sắc khác tham

gia vào sự hình thành cặp đơn tuyến Kondo, kết quả là chỉ xảy ra hiệu

ứng Kondo phân tử. Chỉ khi lai hóa đủ mạnh, tất cả các tạp từ mới

có thể liên kết mạnh với các điện tử dẫn. Kondo SC chọn lọc tương tự

như chất lỏng Fermi được phân số hóa. Có thể thấy, mức năng lượng

của các tạp từ cũng đóng một vai trò quan trọng trong SSC. Các tạp

từ sở hữu mức năng lượng sâu hơn (nghĩa là giá trị tuyệt đối của mức

năng lượng lớn hơn) nên sẽ ít được ưu tiên chọn lọc cho chế độ Kondo

SC. Đặc biệt, các tạp từ với mức năng lượng sâu nhất suy giảm khỏi

mạng tinh thể ngoại trừ pha FSC ở quá trình lai hóa mạnh mẽ diễn

ra. Với mức năng lượng sâu hơn, các tạp từ khó có thể kết hợp với

điện tử dẫn, chúng gần mức năng lượng Fermi hơn để tạo thành cặp

đơn Kondo. Tuy nhiên, trong SSC, độ phẳng của dải năng lượng đóng

vai trò chủ đạo. Do ở mức nhiệt độ thấp, Kondo SC được chọn lọc tại

các vị trí mạng tinh thể đó, tại đây, LDOS mang đặc điểm dải năng

lượng phẳng và không bị ảnh hưởng bởi mức năng lượng của tạp từ.

Tuy vậy, chúng tôi mới chỉ nghiên cứu hiệu ứng liên kết Kondo mạnh

chọn lọc trong hệ đa thành phần thông qua số nút mạng không tương

đương trong một ô cơ sở trong gần đúng trường trung bình. Mặc dù hiệu

ứng tương quan điện tử đã được tính đến thông qua phương pháp boson

cầm tù, gần đúng trường trung bình tĩnh có thể còn có những hạn chế nhất

định, chẳng hạn như tương quan điện tử cục bộ không được xét đến một

cách đầy đủ. Do vậy, vẫn cần thiết nghiên cứu vấn đề đề cập trong luận án

này ở ngoài phạm vi gần đúng trường trung bình. Chẳng hạn trong gần

đúng trường trung bình động hay mở rộng của chúng [93]. Gần đây, một

nghiên cứu mới về phân loại các pha Mott trong hệ tương quan đa thành

phần được đề xuất [94] và khả năng các pha nghiên cứu trong luận án này

có thể được nghiên cứu tiếp theo sự phân loại mới. Bên cạnh dải năng
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lượng phẳng, các mạng tinh thể frustrated có thể cho những pha kỳ lạ

[95-97]. Chúng tôi để lại vấn đề này cho nghiên cứu tiếp theo trong tương

lai.
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