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MO DAU

1. Tuong quan dién t& va 1y do chon dé tai

Tuong quan dién tit 14 mot trong nhitng van dé trong tam nghién citu
clia vat ly thé ky 21 [1-5]. Néu nhu dién ti trong kim loai c¢6 thé don
gian duge mo ta trong khuoén kho mo hinh dién ti tu do nhu 1y thuyét
Sommerfeld cho chat khi Fermi [6] thi cac vat lieu dang dugc quan tam
nghién citu hién nay khong thé dudge mé ta nhu thé nita, vi du nhu céc
chat situ dan nhiét do cao, cac chat fermion ning, cac chat 1éng spin...
3,4]. Trong cac chat nhu thé tuong quan dién ti duge cho la déng vai tro
then chét trong dinh hinh cac tinh chat vat Iy ctia vat lieu. Cac vat lieu
tuong quan dién t& thé hién nhitng méi trusng phong phi cho cac hién
tuong vat 1y khac nhau rat hap dan cho cac nghién citu co ban va hita hen
day trién vong ting dung trong cong nghé vat lieu mdi [1-5].

Tuong quan dién ti 14 thé hién cac dién ti c6 anh hudng véi nhau,
trong cac chat dién moi & trén, tuong quan dién tit khong déng vai tro
thiét yéu. Tuong quan dién ti thé hién tinh chat gidi két (disentanglement)
ctia he. Mot he dién ti c6 thé giai két duge la khi ham mat do hat cta
hai hat ctia hé bang tich s6 ciia cac ham mat do hat cia ting hat, khi
hai thanh phan A vd B ctia mot hé vat 1§ nao dé tuong quan véi nhau
khi < AB >=< A >< B >, trong d6 ky hiéu < ... > thé hién gia tri
trung binh cta dai lugng vat ly. Hé dién tt ¢6 tuong quan la hé dién tit
khong giai két duge. Tuong quan dién tit manh hay yéu tuy thudc vao
mic do gidi két ctia hé. Vi du hé dién ti tuong quan nhu truong hgp gan
dung Hartree-Fock cho chat khi Fermi. Khi dé cac dién ti trong gan ding
Hartree-Fock tré nén doc lap v6i nhau va tuong quan véi nhau, tita nhu
trong truong hop khong c6 tuong tac [4]. Do vay, trong nhiéu truong hop,
tuong tac Coulomb di manh cing tuong ducong véi tuong quan dién tit
[3,4]. Vat lieu tuong quan dién tit 1a vat lieu ma tuong quan dién t1t khong
thé bé qua khi xac dinh céc tinh chat vat 1y ctia he.
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Tuong quan dién ti dugc cac nha nghién cttu vat 1y quan tam, tir gitta
thé ky 20 khi nghién citu vé tir tinh trong vat liéu va tinh chat dién moi,
khi 1y thuyét dai ning lugng khong thé gidi thich duge [5,7-10]. Khi chat
sieu dan nhiét do cao duge kham ph4, cac nha nghién cttu tin tudng rang
tuong quan dién tit 1a yéu td quan trong trong hinh thanh tinh chat vat 1y
d#ic biet ciia cac chat sieu dan nhiet do cao [4]. Gan day, hé graphene hai
16p xoan ciing cho thay vai trdo quan trong clia tuong quan dién tit [11,12].
Cho dén nay hiéu tng tuong quan dién t& vAn chua duge hiéu mot cach
day du va ro rang va van dang 1a van dé dugc nghién cttu rat nhiéu trén
thé gidi va ¢ Viet Nam [1,5].

Ve khai niem da thanh phan & day chtung toi dé cap dén nhu thanh
phan spin, thanh phan quy dao hay moment géc toan phan. Tuong quan
da thanh phan & day ching toi dé cap dén tuong quan clia cac hat cé sb
bac tu do nhiéu, din dén nhiéu hieéu tng tha vi. C6 thé hicu chi tiét nhu
sau. Truéc day khi néi dén tuong quan dién tit 1a chii yéu néi dén tuong
quan giita cac dién t v6i hai thanh phan spin, béi vi trong mang tinh thé
tuong tic Coulomb 16n nhat gitta cac dién ti 1a tuong tac cuc bo cla cac
dién t1t v6i thanh phan spin khac nhau [4]. Tuong tadc Coulomb cuc bo nay
1a nguyén nhan chinh yéu gay ra tuong quan dién tit [4]. Tuy nhién, bén
canh bac tu do spin, dién tit con c6 cac bac tu do khac nhu quy dao, hay
moment géc toan phan. Tuong tac Coulomb gitta cac thanh phan quy dao
hay moment goc toan phan ciing dan dén hiéu tng tuong quan dién tiu
[13]. Nhung do s6 thanh phan ctia quy dao hay moment goc toan phan c6
the 16n hon s6 thanh phan spin, do d6 tuong quan dién ti giita cac thanh
phan quy dao hay moment géc toan phan dudgc goi la tuong quan da thanh
phan. Tuong quan da thanh phan ciing c6 thé xuat hien mot cach hieu
dung trong cac mang tinh thé khi c6 nhiéu nguyeén ti trong mot 6 co sé.
Vi du, trong mang tinh thé t6 ong, 6 co s6 nguyén thily c¢6 hai nguyen ti.
Hai nguyén ti trong 6 co sé nguyén thiy nay dan dén dién ti biéu hien
nhu 13 c6 thém bac tu do qui dao. Trong cic nghién citu vé graphene, bac
tur do c¢6 them nay thudng dugc goi 1a "thung ling" [14]. Ve ban chat, no
gibng nhu dién tit them bac ty do quy dao v6i 2 thanh phan do tinh chat
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do6i xitng khong gian clia mang va doi xting ddo ngude thoi gian. Néu nhu
6 cd 86 ¢6 n nguyen ti thi dien t& chuyén dong trong mang tinh thé dé
tua nhu c¢6 them bac tu do quy dao n thanh phan. Tuong tac Coulomb
cua dién t1t gitta cic quy dao nay cling tao ra tuong quan dién tit da thanh
phan. Gan day, k¥ thuat lam lanh nguyén t¢ 6 nhiét do cuc thap dat dugc
nhiéu tién bo 16n, dan dén kha ning ché tao cac mang tinh thé nhan tao
ma c6 thé mé phong cac moé hinh tuong quan dién t véi s6 thanh phan cé
thé 16n hon 2 [15,16]. Tit day md ra kha nang nghién ctu hiéu ting tuong
quan da thanh phan. Khac véi tuong quan da thanh phan cta dién ti véi
bac tu do quy dao hay trong mang tinh thé c6 nhiéu nguyén ti trong mot
0 co 58, thong thuong c6 s6 thanh phan 1a chan do luon c6 bac tu do spin
biang 2, s6 thanh phan trong mang quang hoc c6 thé 1a s6 1& [15,16]. Do
vay hiéu tng tuong quan da thanh phan trong mang quang hoc c6 thé la
s6 18 hay s6 chén, tuy theo muc tiéu nghién ctu.

Chtng ta biét ring tuong quan dieén ti c6 thé tao ra cac hiéu ting vat
Iy khac nhau nhu trang thai dién moéi Mott, hiéu ing Kondo, cac trang
thai c6 trat tu tam xa [1-5]. Cac hiéu ting d6 trong cac he tuong quan
da thanh phan ciing dudc quan tam nghién citu rat nhiéu [15]. Chuyén
pha kim loai-dién moi Mott do tuong quan da thanh phan trong hé tuong
quan ba thanh phan da dugc quan tam nghién citu ngay sau khi chuyén
pha kim loai-dién moi Mott trong mang quang hoc hai thanh phan dugc
nghién citu [17-20]. Khac v6i chuyén pha kim loai-dien moi Mott trong
hé hai thanh phan, chuyéen pha kim loai-dién moi Mott trong hé ba thanh
phan c6 cac loai khac nhau, xay ra cd § mat do so6 hat thong udc 1an khong
thong udc, phu thuoc vao dic diém ctia hé nhu tuong tac Coulomb cuc
bo gitta cdc thanh phan bang nhau hay khac nhau [19-20] (mat do s6 hat
duge goi 1a thong udc (commensurate) khi trang thai ma cac hat sap xép
theo mot trat tu tuan hoan véi chu ky ti Ié v6i hang s6 mang. Mat do sb
hat khong thong uéc (incommensurate) 13 trang thai ma cac hat sap xép
khong c6 mot chu ky hodc c¢6 chu ky khong ti 1¢ v6i hing s6 mang). Tuy
vay cac nghién ctu chuyéen pha kim loai-dién mo6i Mott nay chua nghién

cttu § cac hé c¢6 khoi luong clia cac thanh phan khac nhau. Hiéu tng cla
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méat can bang khéi lugng lén chuyén pha kim loai-dién mo6i Mott 1a mot
van dé duge quan tam nghién cttu kha nhiéu, dac biét trong hé hai thanh
phan, nhung van chua dugc nghién citu trong hé ba thanh phan. Do vay,
mot trong nhiing néi dung nghién cttu ciia ludn an la nghién cttu hiéu ing
ctia mat can bang khéi luong lén chuyén pha kim loai-dién moi trong he
tuong quan ba thanh phan.

Bén canh trang thai dién moi Mott, hiéu tng Kondo la truong hgp kinh
dién khéac ctia hiéu tng tuong quan dién ti [4,21-26]. Do c6 tuong quan
dién t1t ma dién t linh dong véi tap tit tao thanh cap don tuyén Kondo,
va dan dén hieu ing Kondo, thé hién dién tré clia hé ¢ diém cuc tiéu theo
nhiét do, titc 1a khi nhiét do gidm, dién trd ctia hé dau tien giam theo nhiét
do, nhung dén mot nhiet do nhat dinh, dién tré nging gidm va bat dau
tang khi nhiét do gidm [4,22]. Hiéu ting Kondo déng vai tro quan trong
trong cac kim loai ¢6 pha tap tur, trong cac hé fermion nang, trong cac
cham luong ti va trong ca 1y thuyét chuyén pha kim loai-dién mo6i Mott.
Ly thuyét chuyén pha kim loai-dién méi Mott dia trén co sé cia Iy thuyét
truong trung binh dong, trong dé hiéu ting Kondo déng vai tro then chot
[27-29]. Trong ly thuyét chuyén pha kim loai-dién moi Mott vong, cip don
tuyén Kondo dugc hinh thanh va bién méat tai diém chuyén pha. Do vay
dé hiéu ré hon vé ban chat chuyén pha kim loai-dién mo6i Mott trong hé
tuong quan da thanh phan, hiéu tng Kondo trong hé tuong quan da thanh
phan cling can duge nghién ctu. Ve 1y thuyét, hieu tng Kondo c6 thé giai
chinh xac [21] chang han bang phuong phap nhém tai chuan héa tinh sd
[23-24]. Hiéu ting Kondo gan nhu da duge nghién citu gan hét trong cac
hé kim loai c6 pha tap tit ma hé thic tan sic ctia dién ti linh dong phu
thudc vao dong lugng theo céc bac luy thita khac nhau [25].

Gan day hiéu ting Kondo phan tit dugc kham pha ra trong cac hé cé hée
thitc tan sdc khong phu thuoc vao dong lugng [26]. Cac hé nhu vay c6 dai
nang lugng phang va hiéu ing Kondo trong hé nhu vay cé tinh chat nhu
hiéu ting Kondo trong phan tit [4]. Tuy vay, trong hé c6 dai nang lugng
phang, hé khong phai chi c6 mot thanh phan tao ra dai ning lugng phang,

ma con cé cac thanh phan khac, tao ra cac dai nang lugng khac c¢6 heé thic
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tan sic kiéu khac [26]. Trong hé da thanh phan nhu vay, hiéu ing Kondo
clia cac thanh phan khac nhau c¢6 thé canh tranh 1an nhau va bic tranh
hieu ng Kondo c6 thé rat khac nhau. Day ciing chinh 1a noi dung nghien
cttu khac cia luan an. O noi dung nay, luan an nghién cttu hiéu ing Kondo
trong hé da thanh phan, va hiéu tng Kondo trén mang tap tit vi ¢ thé
tao ra bang mang quang hoc.

Tém lai trong luan an nay chtung t6i nghién cttu hiéu tng tuong quan
da thanh phan trong mang quang hoc, nhung chii yéu tap trung nghién
citu hieu Gng mat can bang khoi lugng lén chuyén pha kim loai-dién moi
do tuong quan dién tit trong hé ba thanh phan va hiéu ting Kondo trong
hé ba thanh phan trong mang quang hoc.

2. Muc tiéu va noi dung nghién citu

Muc tiéu nghién cttu ctia luan an tap trung vao ba van dé chinh vé hieu
tng tuong quan da thanh phan trong mang quang hoc. Cu thé ba muc

tiéu chinh do6 la:

1. Nghién ctu chuyén pha kim loai-dién moi Mott trong hé tuong quan
ba thanh phan khi mat can bang khéi luong dat cuc dai. He tuong
quan ba thanh phan nhu vay c6 thé dugc mé ta bang mo hinh Falicov-
Kimball ba thanh phan. Luan an sé nghién ciu diéu kién ton tai cho

chuyén pha kim loai-dién moi, va cac dac diem cua chuyén pha doé.

2. Nghién ctu chuyén pha kim loai-dién mai Mott trong hé tuong quan
ba thanh phan khi c6 mat can bing khoi lugng. Khac v6i noi dung
nghién ctu trude, mat can bang khdi lugng 6 noi dung nay 1a hitu
han. Mo hinh mo t4 hé tuong quan ba thanh phan nhu vay 14 mo
hinh Hubbard ba thanh phan véi thong s6 nhiy nat khac nhau. Luan
an sé nghién citu diéu kién ton tai va tinh chat ctia chuyén pha kim

loai-dién moi khi c6 sy mat can bang khdi lugng.

3. Nghién citu hieu tng Kondo mot tap tit va nhiéu tap tit trong hé ba
thanh phan thé hién qua mang Lieb c6 thé tao ra nhd quang hoc.
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Luan an sé nghién ctu sy canh tranh 1an nhau gita hiéu ting Kondo
phan t& va hiéu ing Kondo khe mém c6 thé ton tai trong mang Lieb,
ciing nhu cac hiéu tng lien két manh c6 thé xay ra khi cac tap tit c6

mat trong toan bo mang Lieb.

3. D6i tugng nghién ciu

D6i tugng nghién cttu 14 cdc mo6 hinh lugng tt ba thanh phan véi tuong
tac cuc bo giita ching c¢6 thé dusc mo phéng lugng tit bing mang quang

hoc.

4. Phuong phap nghién ctiu

Chuyén pha kim loai-dién méi trong hé tuong quan ba thanh phan dugc
nghién citu bang 1y thuyét truong trung binh dong. Ly thuyét truong trung
binh dong 13 mot dang 1y thuyét truong trung binh [27-29] khac véi trudng
trung binh thong thuong, hay con goi 1a Iy thuyét tuong trung binh tinh.
Ly thuyét truong trung binh dong tinh duge day du tuong quan dién t1t cuc
bo, nhung n6 khong tinh duge hét tuong quan dien t1t phi cuc bo [27-29].
O gi6i han b chidu khong gian vo ciing, 1§ thuyét trudng trung binh dong
cho két qua chinh xac d6i véi tuong tac Coulomb cuc bo [27-29]. Ly thuyét
truong trung binh déng rat thanh cong trong nghién ctu chuyén pha kim
loai-dién moi Mott, cling nhu trong nghién cttu cac hiéu ing tuong quan
dién ti [27-29].

Déi v6i hieu tng Kondo trong moé hinh ba thanh phan thé hién qua
mang Lieb, khi ¢6 mot tap tit, luan an st dung phuong phap tai chuan
héa tinh s6 [24-26]. Day 14 phuong phéap tinh toan c6 thé néi la chinh xac.
Do vay n6 cho két qua tin cay. Nhung trong truong hgp cé nhiéu tap ti,
phuong phap nay cho dén nay van chua ap dung dudc. Do vay khi nghién
cttu nhiéu tap tit trong mang Lieb ching toi stt dung phuong phap Boson
cam tl va gan dung trudng trung binh tinh [4]. Phuong phap Boson cam tu
la phuong phap duge sit dung rong rai trong nghién citu tuong quan dién
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tt ¢ gidi han tuong tac Coulomb cuc bo 16n [4]. Vé nguyéen tic, phuong
phap Boson cam tit cho két qué chinh xac néu dieu kién rang budc thoa
méan. Tuy vay, trong gan dung trudng trung binh tinh, diéu kién rang budoc
chi thda man ¢ gan dung trung binh [4]. Do vay, két qua nghién cttu sé& chi
d mic do gan dung trudong trung binh. Gan ding nay ciing dude thuong
xuyeén sit dung khi nghién citu hiéu ting Kondo trong mang tinh theé.

5. Y nghia khoa hoc va thuc tién cta dé tai

Tuong quan dién t 14 van dé nghién ctu trong tam ctia vat 1y thé ky
21 v6i ky vong kham pha ra ban chat ciia cac hiéu tng vat 1y khac nhau
do tuong quan dién ti diéu khién [1-5]. Thé gi6i k¥ vong ring, cac hicu
ing tuong quan dién t1t sé déng vai tro then chét trong nghién citu va tng
dung phéat trién cac linh kién dien t& thé hé mdi, thay thé cho céc linh
kien dien t truyen théng ctia thé ky 20. Luan an déng gép hiéu biét ve
cac hiéu tng tuong quan da thanh phan trong cdc mang quang hoc. Cac
mo hinh nghién citu trong luan an vé ban chat c6 thé mé phéng luong ti
thong qua ché tao cac mang quang hoc. Do vay cac két qua nghién citu
trong luan an ciing c6 thé thu hit su chi ¥ ctia cac nghién ctu thuc nghiem
dé moé phéng lugng ti cac hieu tng tuong quan tim thay trong luan an.
Tuy vay, d6 cling 1a nhitng thach thitc khong don gidn doi véi nghién citu
thuc nghiém.

6. Nhitng déng gép méi cua luan an

Luan an ¢6 nhiing dong gép mdéi sau:

e Luan an da tim ra diéu kién ton tai cia chuyén pha kim loai-dién moi
trong mo6 hinh Falicov-Kimball ba thanh phan. Dac biét, luan an da
tim ra ba loai chuyén pha kim loai-dién méi khac nhau phu thudc vao
mat do s6 hat va tuong tac Coulomb cuc bo gitta cac thanh phan. D6
1a chuyén pha kim loai-dién moi chon loc loai hat, chuyén pha kim

loai-dién méi thong uéc va phuyén pha kim loai-dién méi nghich déo.
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e Luan an da tim ra tac dong ctia mat can bang khéi lugng lén chuyén
pha kim loai-dién moi trong hé tuong quan ba thanh phan. D#c biet,
luan an da kham pha ra chuyén pha kim loai-dién moi do mat can
bing khoi luong diéu khién.

e Luan an da tim ra cac loai lien két manh khac nhau trong he Kondo
da thanh phan va su canh tranh 1&n nhau giita ching. Cu thé, tiy
thuoc vao thong s6 cia mo hinh, cac trang thai lien két manh chon loc
mot loai thanh phan hay hai loai thanh phan c6 thé xay ra. Tuy vay,
& nhieét do thap chi c6 trang thai lien két manh chon loc hai thanh
phan hay toan bo cac thanh phan 1a c6 thé xay ra. Luan an nay ciing
chi ra co ché xdy ra hiéu ting Kondo lién két manh chon loc 1a do
hieu tng Kondo phan tit, do dai ning luong phang chi phdi 6 nhiét
do thap.

7. Cau triac cua luan an

Trong luan an nay, ngoai phan md dau va phan két luan thi sé c¢6 5
chuong. 0] chuong 1 ching t6i trinh bay tong quan vé mang quang hoc
va kha nang st dung mang quang hoc mo phéng cac mo hinh tuong quan
hai hosic nhiéu thanh phan. Chuong 2 trinh bay phuong phap nghién citu
trong luan an. D6 14 phuong phap gan dung truong trung binh ¢ hai dang:
truong trung binh tinh va truong trung binh dong. Chuong 3 trinh bay
nghién ctitu vé chuyéen pha kim loai-dién moi trong mé hinh FalicovKimball
ba thanh phan. Trong chuong 4 trinh bay vé chuyén pha kim loai-dién moi
khi c6 mat sy mat can bang khoi lugng trong mo hinh Hubbard ba thanh
phan. Chuong 5 1& nghién cttu vé hiéu tng lién két Kondo manh, chon loc

trong mo hinh Anderson ba thanh phan thé hién qua mang Lieb.

8. Quy uéc

Trong luan an nay chtng to6i st dung hé don vi tu nhién véi cac hang
s6 co ban ¢ = h = kg =1 [30,31].
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Chuong 1
MO PHONG LUONG TU BANG MANG QUANG
HOC CUA CAC NGUYEN TU CUC LANH

Trong chuong nay, ching toi trinh bay vé 1y thuyét khi cic lanh trong
mang quang hoc, cac thé nang quang hoc, cac mo phéng lugng tit, nhitng
noi dung nghién ctu diit ra trong luan an. C6 nhiéu tai lieu viét tong quan
vé mo hinh Hubbard v& mo hinh Falicov-Kimball chiing t6i tham khao céc

tai lieu do6 khi viét chuong nay [16].

1.1. Cac khi cuc lanh trong mang quang hoc

1.1.1. Thé ning quang hoc tuan hoan

Mang quang hoc 1a mot cau tric anh sang, duge sit dung dé giit va diéu
khién cac nguyén tit trung hoa da dugc lam lanh, trudc tien ding mot
bay quang tit va sau do st dung cic ki thuat laser khac, tiép tuc lam lanh
xuéng nhiét do cuc thap khoang K hay thap hon, dé tao ra cau tric tuan
hoan giéng nhu mang tinh thé [15]. Mot trong cac ki thuat d6 1a st dung
giao thoa ctia hai chtim tia laser ngugc chiéu. Sy giao thoa ctia hai chiim
tia laser ngugc chiéu tao thanh séng ding quang hoc véi khoang cach gitta
hai dinh séng lien tiép bang ntta budc song (Ar/2), c6 thé bay va dinh vi
cadc nguyen tir trong khong gian theo mot cau tric tuan hoan. Bang cach
st dung nhiéu cap cac chim tia laser, ngudi ta c6 thé tao ra duge mang
tuan hoan mot, hai va ba chiéu (Hinh 1.1).

Thé tuan hoan trong mang quang hoc thu duge tit hi¢u ting Stark [15].
Khi ¢c6 mot dién truong phu thuoc tuan hoan trong khong gian, dién ti
trong nguyeén ti dich chuyén va tao thanh mot moment luéng cuc d; theo

chicu i (i = z,y, 2),
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Hinh 1.1: Chum séng ding dinh vi cdc nguyén ti trong khong gian mot chiéu va ba
chiéu [15].

Z Qg WL T‘ t) (11)

J=r,y,2
trong d6 wy, 1a tan s6 cia laser, a;j (wr,) 1a tensor phan cuc va F;(7,t) 1a
dién truong ctia laser theo chieéu j. Moment ludng cic nay lai tuong tac

véi chinh dién truong ciia laser va tao ra su dich chuyén ning luong
E(F) = Y aij(wr) (E;(7 t)E(F,1) o1 (1.2)
N 1,j G\ i\ A .
1,]=T,Y,2
Trong d6 A dudc goi la sy diéu hudng laser va I(7) chinh la cuong do laser.
(E;(7),t)E;(7),t)) 1a trung binh theo thoi gian. Thé tuan hoan trong mang
ma cdc nguyen tf cdm nhan chinh 1a V(r) = AFE(r), va tinh tuan hoan
ctia thé trong khong gian chinh 1a tinh chat tuan hoan ctia chiim laser tao

thanh mang quang hoc.

1.1.2. Cac nguyén tit khong tuwong tac trong mang tuan hoan

Dé don gian ta xét trudng hgp mot chiéu. Gia st thé tuan hoan trong
mang quang hoc mot chiéu c6 dang:

Vo Vo e Voo

V(z) = Vysin® (kpz) = % (1 — cos (2kpx)) = 5 ~ 1

(1.3)
Trong do, kp = ?\—7; 1 vector song clia laser, ducc st dung dé tao thanh
cac song ding quang hoc, con Vy dac trung cho do sau ctia thé. V) thuong
dugc tinh bang don vi E, dugde goi la nang lugng giat (recoil energy), titc
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14 nang luong ma nguyén ti thu dude khi n6é hap thu mot photon cé vector
song kr, va nang lugng E, = % (m 13 khéi lugng nguyen tit). Chuyén dong
clia cac nguyeén ti trong cac thé tuan hoan cé thé duge mo ta bang ham
soéng Bloch véi vector ¢ va chi s6 viing nang lugng. Tinh chat tuan hoan
ctia thé V(z) xac dinh cdu tric tuan hoan ctia mang. Chu ky tuan hoan
ctia mang chinh 13 thong s6 mang a = %L = % Vung Brillouin dau tién
dai tir - kr, dén kr, khi d6 vector song duge gidi han —kr, < ¢ < kz. Theo

dinh 1y Bloch, ham séng ctia nguyén tit trong thé tuan hoan c6 dang
Vi) = ug(7)e' ™, (1.4)

trong d6 ug(r) 1 mot ham séng tuan hoan trong khong gian ug(r) =
ug(7 + na), véi @ la cac vector co s6 tuan hoan ctia thé tuan hoan, ¢ 1a
vector song, xac dinh trong khong gian mang dao. Trong hé don vi tu
nhién ¢ ciing la dong lugng tinh thé, hay goi tit la dong luong. Phuong
trinh Schrodinger cho nguyén ti trong hé tuan hoan khi 4p dung dinh 1y
Bloch ¢6 dang
[(ﬁ +4)*
2m

" vm] g = En(@)tng (15)

o) day, chi s6 n chi cac nghiém khac nhau cé thé ton tai ctia phuong trinh
tri rieng. F,(¢) dugc goi la dai ning lugng clia nguyen t1t trong thé tuan
hoan.
Trude tién, ching ta xét cau tric dai nang luong clia nguyeén ti trong thé
tuan hoan & mot s6 gi6i han.

a. Truong hop tam thuong V=0

Khi khong c6 thé tuan hoan phuong trinh (1.5) cho nghiém

P (q+52k)°

E p— p—
n(4) 2m 2m ’

trong do6 j = £n.
Vi du mot vai truong hop dau
2 2
n=0 Ey(q) =+-= /%E”; Upq(z) =1,
2 .
n = 1 El(q) — (q:l:?kL) ;Ul,q(x) — e:|:2szx7

2m

2 .
n =2 Eg(q) — (qi;;liL) ;Ug,q(llf) — etdikLz
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b. Truong hop khong tam thudng V; > 0
Chung ta tim nghiém duéi dang

Zoz etz Za eilatizkr)z (1.6)

tit phuong trinh (1.5) ta thu duge

(¢+2jk1)° Vo
2m +2 E()

03(0) = Zaj10) = Pagiale) = 0, (17)

phuong trinh nay khong phai 1a phuong trinh giai tich duge, nhung néu
(Vo < E,), nghiém ctia phuong trinh gan véi truong hgp nghiém ty do khi
Vo = 0, ngoai trit & lan can cac diém giao cat gitta cac dai nang luong tu
do. Khi d6 FE,(q) = M khi q # +2kp,, xét trusng hopn=0van =1

khi ¢ = £2k;,, ching ta c¢6 Hamiltonian sau.

E.+% -h Vo Vo[ 01
H = o2 4 E, 1—— 1.8
< — Y Er+§) ( +2> 4\10) (1.8)

voi V(r) la thé lien két trang thai c6 dong lugng p véi trang thai co
dong lugng p + 2k;. Hamiltonian trén cho nghiém g, ~ cos(kpx) va

Y1(x) ~ sin (kpx) véi cac tri rieng

Vo . Vo
E=FE +—+—,
+2 4’
%
o= B, + .
E]_:Er—i_gTV(-).

Trong truong hgp thé tuan hoan rat sau (Vy > FE,.), ham song sé dinh xit
quanh cac nat mang tuan hoan va dai nay la dai nang luong dau tien,
gibng nhu nang lugng trang thai tai day clia dao dong tit diéu hoa quanh

moi ho thé ctia mang. Khi 2 gan 0 ching ta cé
.. 9 1 2.2
V(z) = Vpsin? (kpz) ~ Vokia® = ST (1.9)
trong d6 wy = \/22‘/—% = 2/VoE, 1a tan s6 dicu hoa. DAi nang luong
thu dudc gan nhu phéang, tic 1a khong phu thudc vao dong luong, véi
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E,(q) ~ (n+ 3) wy. Ham séng Bloch 1a chong chap clia cac ham tai moi
nit mang. Tuy nhién, trong thiuc nghiém bén canh thé tuan hoan con c6
thé giam cam, dé giit cac nguyén tit trong mang quang hoc. Mic du thé
giam cam nay thuong 1a nhé so v6i thé tuan hoan tai mot niut mang, nhung
né van tao ra su khong dong déu trong mang quang hoc. Day 1a diém can
luu ¥ khi so sanh két qua thuc nghiém véi tinh toan 1y thuyét, khi chi c6
thé tuan hoan dugc tinh t6i. Tt Hinh 1.2 chiing ta c6 thé thay rang doi véi
mot thé tuan hoan cé bien do Vj 16n ¢6 vai chuc E, (20E,) cac dai ning
luong thap, tach hin ra va trang thai rieng clia cac hat tré nén dinh xt
trong mdi nit mang. Véi Vy ¢d vai E,, cac dai nang luong ndm bén dudi
Vo tach ra khoi cac dai khac. Do vay, chi c6 nguyén tit & dai thap nhat c6

thé xem la dinh xt.

20F, 4E Free particle

: T

e ——————

—hk, q9  +hk, —hk; q  +hk, —pk, 4 +hk,
Hinh 1.2: C4c ving nang lugng tinh cho thé tuan hoan (1.3) vé6i cac gia tri V; khac

nhau (gia tri V4 & phia trén hinh vé) [16].

1.2. M6 phong lugng to

Mo phéng luong tit 14 tao ra mot hé vat 1y bang thuc nghiém ma cac
trang thai ctia n6 1a cac trang thai lugng tit cia mot mo hinh 1y thuyét
cho truée [15]. Vi du, mo6 phong lugng tt mé hinh Hubbard, 1a tao ra mot
he vat Iy bang thuc nghiém, ma cac trang thai cia hé duge mo ta bang

mo hinh Hubbard. M6 phong luong tit khac véi mo phong thong thusng
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trén may tinh nhu mo phéng Monte Carlo, hay moé phong dong liwc hoc
phan tit, § chd cac mo6 phong thong thuong diing may tinh dé mo ta dong
luc hoc clia hé bang cac qua trinh ngau nhién hay tuan theo cac phuong
trinh dong luc hoc ctia hé. M6 phong lugng tit 1a cac hé vat Iy thuce thu
v6i cac trang thai lugng t1t duge xac dinh trude.

Mo phéng lugng tit bing mang quang hoc c6 thé mo phéng hé cac hat
fermion, boson hay hon hgp ctia ching. Cac hat fermion duge moé phéng
bang cac nguyén ti c6 spin ban nguyeén, con cac hat boson duge mo phong
bang cac nguyén ti c6 spin nguyéen. Vi du dong vi nguyén ti 5Li c6 spin
hat nhan bang 1 va mot dieén ti & ngoai 16p vé nguyen ti, do vay spin clia
dong vi SLi 1a ban nguyéen va né c6 thé dung dé mo phéng hat fermion.
Nguge lai dong vi “Li ¢6 spin nguyén vi spin hat nhan ctia “Li bing 3/2,
va ¢6 thé ding dé mo phong hat boson. S6 thanh phan ciia hat mé phéng
phu thuoc vao s6 cac da tuyén (multiplet) trong cau tric siéu tinh té cla
nguyéen tit duge st dung dé mo phéng. Vi du, dong vi ctia nguyen tit 0K
c6 spin ban nguyeén cé thé st dung dé mo phéng hat fermion. C6 thé st
dung hai trang thai sieu tinh té ¢ trang thai | F = 9/2,mp = —9/2 > va
| ' =9/2, mp = —7/2 > dé mo phéng hat fermion hai thanh phan, tuong
tu nhu dién ti ¢6 hai thanh phan spin. Khi tai cac nguyén ti fermion véi
hai trang thai da tuyén vao mang quang hoc, chiing ta c6 thé mo phéng

luong t1t mang tinh thé cho céc dién tit chuyén dong trong doé.

1.2.1. Mo phong lugng t® m6 hinh Hubbard

Gan day, ngudi ta c6 thé tao ra mo hinh Hubbard cho céc hat fermion
bang cach tai cdc nguyén ti fermion vao mot truong thé tuan hoan cla
mang quang hoc [15-19]. Diéu nay giup vat Iy nghién cttu nguyén ti va vat
Iy cac he dong dic tuong hd 1an nhau trong nghién citu. D6i v6i ho thé di
16n, cac nguyén ti c6 thé dinh x1 tai cac diém cuc tieu clia thé quang hoc
va sit chuyén dong clia cac nguyen ti gitta cac diém cuc tieu do 1a do hieu
ting xuyeén ham (xem Hinh 1.3).

Khi nguyén t1t c6 hai thanh phan, v hai nguyeén tit ¢c6 thanh phan khac

nhau cu tri trong mot diém cuc tiéu ctia thé tuan hoan ching sé tuong tac
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Hinh 1.3: M6 hinh Hubbard véi cac nguyén tit cuc lanh.

v6i nhau. Nguyén t1t fermion bi giam giit trong hé thé 6 mic nang luong
thap nhat clia mang quang hoc, t 1a xac suat nhay nat. Theo nguyén 1y
Pauli, nhay niat chi c¢6 thé xay ra néu nguyén tit duge nhay dén & trang
thai khong c6 spin hodc ¢6 mot spin ngude chiéu véi spin clia dién t nhay
t6i. Hai nguyén tit ¢6 spin nguge nhau dinh xit tai mot nat mang tuong
tac nhau véi thé nang tuong tac U, tuong tac d6 c6 thé la tuong tac day
hoac tuong tac hut. Su tuong quan gitta ¢ va U xac dinh tinh kim loai hoac
dién moi ctia hé [7-10]. Nhu vay Hamiltonian cho m6 hinh Hubbard mo

phéng bang khi nguyén tit fermion trong mang quang hoc c6 dang [5].

H=—t Z (c;.ro,cjg + h.c) + UZ”Z’T”M: (1.10)
(i.4)o i

t

trong do c;,, cjs la cac toan sinh hiy mot hat fermion trong trang thai
spin o (1 hodc ) tai nit mang i,n;, = cjgcjg. S6 hang dau tien 1a dong
ning va ¢ 14 bien do nhay nut, < i,j > biéu thi cac nit mang lan can gan
nhét. S6 hang thtt hai 1a thé nang ctia hat véi tuong tac U. O day trong
Hamiltonian nay thé giam cam da dudc loai bo. Bién do nhay nat ¢ duce
xac dinh bdi

- —/deO (7= 7)) (—ZJrV(F)) wo (F—7),  (111)

2m

véi 4, 7 14 hai ntt 1an can gan nhat va wg (7 — 75) 1a ham Wannier dinh xt

quanh nit i v& cho viing nang lugng thap nhat. Thé tuong tac U c6 the
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xac dinh bang
U= g/dF\wO(F)|4, (1.12)

drmas 61 a, 12 do dai tan xa va m khéi lugng nguyen tit. Doi

m

trong d6 g =

v6i mang lap phuong, ham thé tuan hoan tao bdi cac cap laser c6 dang:
Vo(,y, 2) = Vo (sin® kpa + sin® kry + sin® kpz) . (1.13)

Trong do Vy duge goi la bién do, va ky, 1a vector song cua laser. Khi do6 d
1a hing s6 mang d = 7 /kr. Trong gidi han Vj >> E,., cac mtc nang lugng
cach nhau mot khoang wg = v/4nVoE,. Tai nhiét do thap, cic nguyén ti
ducce han ché dao dong quanh nit mang & mitc nang luong thap nhat. Phan
dong nang clia n6 sau dé bi déng bang, ngoai trit mot phan nhé xuyén
ham dén nhing vi tri lan can. Chuyén dong clia cAc nguyén ti trong céc
thé tuan hoan cé thé dugc mo ta bing ham séng Bloch véi vector ¢ va
nang lugng cua nguyén tit dang cu tra duge cho bdi

co(q) = gwo — 2t (cos (gzd) + cos (gyd) + cos (¢.d)) , (1.14)

trong d6 tham s6 t dugce goi 1a thong s6 chui ngam t6i nhitng nat 1an can,
va n6 c6 thé duge tinh xap xi theo cong thic (1.15)

I

Tham s6 U c¢6 thé duge tinh xap xi bang

3
V 4
U= gkLasEr (%) . (1.16)

Tit bieu thite (1.15) va (1.16) ta c6 thé thiy cdc tham sd ctia mo hinh
Hubbard c6 thé dé dang thay doi bang chiéu sau ctia thé quang hoc, bude
song laser, khoi luong nguyen ti vi do dai tan xa. Nhu vay viéc thay doi
tan s6 va cudng do clia cac chiim laser dan t6i viec thay doi ¢ va U. Diéu
nay thuc nghiem da lam duge. Su thay déi ¢ va U dan dén su hinh thanh
cac pha khac nhau nhu kim loai, dién moéi Mott, dién moi vung, nhu mo
ta trén Hinh 1.4 [17,18].
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delocalized atoms fMyo=0-1, p=0=1
B Mott-lnsulator: UsE =W

My,=06 p=0

lecalized atoms

C Band-Insulator: 1 £ = WU
Bos| ’ H ]
=
{l'
i Dnslance from
trap center r (d) Moa=1, p—

Hinh 1.4: So dd cac pha khéac nhau c6 thé ton tai trong mo hinh Hubbard mo phéng
mang quang hoc [18]

1.2.2. M6 phong lugng t1it mo hinh Falicov-Kimball

Mo hinh Falicov-Kimball ¢6 thé xem 1a mo hinh Hubbard gidn lugc
khi tham s6 nhay nat ctia mot thanh phan bang 0 vi tham s6 nhdy nut
ty lé nghich vé6i khoéi luong clia nguyén ti nén néu mang quang hoc cho
mo6 hinh Hubbard dudc tao tit cac nguyén ti c6 khoi lugng khac nhau thi
khi d6 tham s6 nhay nut cho cac thanh phan ciing khac nhau. Vi du nhu
chiing ta mo6 phéng mé hinh Hubbard bing hén hop “°K va ®Li hay hén
hop ®Li va 1"1Yb thi tham sé nhay ntt ctia mdi thanh phan khac nhau.
O gi6i han Iy tuéng tham s6 nhay ntt cho mot thanh phan bing 0, ching
ta thu dugc moé hinh Falicov-Kimball thong thuong [32] Hamintonian cia

mo hinh Falicov-Kimball c¢6 dang
H=—-tY cle;+EY flfi+0Y daflf (1.17)

Trong dé c;.r (¢;) 1a toan ti sinh (hity) mot thanh phan nguyén tit fermion
(hay nguyén ti fermion trong hon hgp hai nguyén tit fermion), va f;r (f5)
1a toan ti sinh hity thanh phan nguyén tit kia (hay nguyén tit fermion kia).
Thanh phan nguyén t ¢ c6 khéi lugng nhe nén c6 thé di chuyén trong
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mang. Thanh phan nguyén tit f c6 khéi luong cuc 16n va khong di chuyen
duge, E; 1a mic ning lugng ciia ching, U la thé tuong tac gita nguyen
tlt ¢ va nguyén tit f khi & cing mot nit mang. Tuy nhién mé phéng mo
hinh Falicov-Kimball & trén 13 1y tuéng héa khoi lugng clia mot nguyén ti
nay 16n hon rat nhiéu khoéi lugng ctia mot nguyén ti kia trong hén hop.
Do vay, thuc thuyc nghiém van chua mo phéng hoan hao duge mo hinh
Falicov-Kimball va day la thach thitc trong nghién cttu thuc nghiém.

1.2.3. Uu diém va nhudc diém ctia mo phéng lugng ti

Mo phéng lugng tit bang mang quang hoc ¢6 nhiéu wu diém.

Trude hét cac thong s6 ciia mo hinh mo phéng kha dé diéu chinh.

Thit hai, cau tric hinh hoc cdc mang quang hoc kha dé tao ra.

Thit ba, mang quang hoc khong c6 1an tap chat.

Thit tu, mang quang hoc c6 thé dugc tao thanh tit cac nguyen ti fermion
hay boson.
Do vay, ¢6 thé tao ra cac mo hinh mo6 phéng fermion hay boson hodc cac
hén hop gitta ching. Day la cac wu diém noi troi cia mo phéng luong ti
bang mang quang hoc ma céc vat lieu dude tao thanh tit cac hop chat hoa
hoc kho c¢6 duge. Tuy vay mang quang hoc ciing c6 nhitng nhuge diém.
Nhuge diém 16n nhét ciia mang quang hoc 13 hing s6 mang bang mot nita
buée séng laser, cho nén hang s6 mang cila mang quang hoc rat 16n. Diéu
nay dan dén tinh trang hiéu tng dic trung ctia mang quang hoc rat nhd.
Do vay rat khé dat duge trang thai co ban. Nhuge diém thi hai cia mang
quang hoc 1a chi én dinh & nhiét do cyc thap, tit 4K dén nK. Nhuge diem
khac ctia mang quang hoc 1a rat khé diéu chinh duge nong do ctia hat

trong mang.

1.3. Két luan

Trong phan nay chiung toi trinh bay vé Iy thuyét cic khi cyc lanh trong
mang quang hoc, trinh bay vé cac thé nang quang hoc, cac nguyén tiu

khong tuong tic trong mang tuan hoa. Chiing to6i trinh bay cac mo phéng
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luong tit, cac mo6 hinh va néu 16 wu nhude diém ctia mé phéng luong ti so

v6i cac mo phdéng khac.
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Chuong 2
LY THUYET TRUONG TRUNG BINH DPONG

Trong chuong nay, ching toi trinh bay vé ly thuyét truong trung binh
dong, phuong phap nghién cttu chti yéu dat ra trong luan an. Nghién citu
1y thuyét ve vat lieu luong i, chli yéu duya trén hai nén tang la vat 1y luong
ti va vat 1y théng ké. Hai nén tang dé két hop véi nhau tao ra linh viec
nghién ctu vat 1y hé nhiéu hat. Trong suét thé ky 20, nhieu 1y thuyét va
phuong phap da dugc xay dung dé nghien citu vat Iy hé nhiéu hat nhu Iy
thuyét ham Green, 1y thuyét phiém ham mat do, mo phéong Monte Carlo
hay dong hoc phan ti... Ly thuyét phiém ham mat do da dat dudc nhitng
thanh tyu xuat sic trong nghién citu va tien doan tinh chat cac vat lieu ban
dan truyen théng. Thé nhung ddi véi nhitng vat lieu ma tuong quan dién
tt trong d6 trung binh hay manh thi Iy thuyét phiém ham mat do chua
thé nghién cttu tron ven céac tinh chat vat 1y ctia nhitng vat lieu do, it nhat
nhu & dang hién nay. Do dé da xuat hién nhitng huéng nghién citu méi, két
hop gitta 1y thuyét phiém ham mat do va phuong phap ham Green trong
vat 1y he nhiéu hat, dé giai quyét van dé nghién ctu cac tinh chat ciia vat
lieu dien ti tuong quan manh mot cach tét hon. Mot trong nhitng huéng
nghién cttu d6 1a 1y thuyét truong trung binh dong (Dynamical Mean Field
Theory - DMFT). Nhitng nghién citu stt dung ly thuyét truong trung binh
dong cho thay nhing wu diém trong thu nhan va tién doan cac tinh chat

vat 1y cua cac vat liéu tuong quan dién tu.

2.1. Ly thuyét trudong trung binh tinh

2.1.1. Mo hinh Hubbard

Ly thuyét truong trung binh dong 14 mot 1y thuyét md rong cla ly
thuyét truong trung binh co dién cho tuong tac Coulomb cuc bo [27].
Nguyeén ly chung ctia gan dung truong trung binh 1a thay thé bai toan
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toan mang tuong tac bang bai toan mot nut hieu dung. Nat hieu dung do
miéu ta cac hat cu trd trong nat mang tuong tac véi truong hiéu dung.
Truong hiéu dung hay con goi la truong Weiss dugc xac dinh mot cach tu
hop tir dieu kién dong nhat mot dai luong dinh x1t xac dinh tir bai toan
mot hat trong truong hieu dung véi chinh dai luong dé khi c¢6 day dia tuong
tac trong toan mang tinh thé.

Trong gan ding trudng trung binh co dién thi truong trung binh 14 mot
gia tri trung binh, khong phu thudc vao thoi gian. Trong 1y thuyét truong
trung binh dong, trudng trung binh duge bicu dién nhu mot ham Green
phu thudc vao thoi gian. Véi tinh chat nhu vay, Iy thuyét truong trung
binh dong da tinh téi thang giang dong luc cuc bo. Dé thay ré su phat
trién ctia 1y thuyét truong trung binh dong tit gan dung truong trung binh
co dién, ching toi xem xét cac gan ding trudng trung binh qua mot mo
hinh cu thé. O day ching t6i xem x6t mo hinh Hubbard [7-10].

H=- Z tijci cio + UZniTnu = H;+ H,, (2.1)

<ij>o i

trong do6 t;; 1a cac tham s6 nhdy nit gitta cac nat ¢ va j khac nhau, U
la tuong tac Coulomb ctuia hai dién ti tai cing mot nit trong mang tinh
thé. Cac dién ti chi tuong tac v6i nhau khi ching dinh xi trong ciing
mot nat. O day ny, = ¢t cip 1 toan tit 86 dién t1t tai ntat i. Mo hinh nay
duge Hubbard [7], Gutzwiller [9] va Kanamori [10] doc lap dua ra. Bay
gid n6 duge théng nhat goi 14 mo hinh Hubbard. Phan dong nang cla
Hamiltonian H; tao bdi su giao nhau ctia quy dao Wannier ¢;,(r) tai nut

i va jo(r) tal nat j.
. 1
= [ drdi ()5 90(0). (2.2

trong d6 m 1a khoi lugng ctia dién ti. Tuong tac cuc bo tai mot niat mo

ta bing lyc day Coulomb ctia hai dién tit tai cling mot nit trong mang:
2
U= [ drdr' 6, ()i, (7)), 2.3

e
Mo hinh Hubbard mo ta hé dién ti tuong quan manh khi twong tac U

=7

16n hon so v6i do rong clia viing nang luong W. Khi U >> W va hé lap
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day mot ntta, cau hinh hai dién t tai mot nat bi loai bo, khi hai dien ti
chiém git cing mot nut, nang luong ctia hé bi thém vao mot lugng bang
U, trong truong hop nay dién ti dinh x& tai cac nat mang va tuong tac
Coulomb tai mot nit sé ngan khong cho cac dién ti& dich chuyén. Khi dé
hé la dién moi. Nguoi ta con goi pha dién moéi nay la dién moi Mott. Khi
U — 0 ta c6 he dién tu ty do khong tuong téc. 0 gi6i han nay hé mang
tinh chat kim loai. Nhu vay trong truong hgp lap day mot nia sé xay ra
chuyén pha kim loai-dién méi khi U bién doi. Su chuyén pha kim loai-dién
moi nay do tuong quan dién t& U thuan tdy thuosng duge goi la chuyen
pha kim loai-dién moi Mott-Hubbard.

2.1.2. Gan ding trudng trung binh tinh

Trong gan dang nay, tuong tac Coulomb cuc bo gitta cac dien ti duogc

lay gan dang nhu sau:
Unipngy = U (nir) nigp + Unig (ngy) — U (nag) (nay) (2.4)

gan ding nay da loai bo thang giang U (nir — (nir)) (niy — (nyy)). V6i gan
dang nhu vay, bai toan dong Iyc hoc ciia toan mang dudge dua vé gan ding
dong luc hoc cia mot hat. Dé don gian, ching ta xét truong hop trusng
trung binh dong nhat, tic 1a:

khi d6 ham Green cho dién tit ¢6 spin o bang:

1
w—Sk—i—,u—Ung.

GO’(k7w) - (25)

Trong d6 k 1a vecter séng, w 14 tan so, g5 14 hé thic tan sic, p 14 thé hoa
hoc, Gia tri trung binh n, dudc xac dinh mot cach tu hgp tu diéu kién
N, cing chinh 1& dai luong duge tinh tir gid tri trung binh % > (nig) cla
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toan mang, trong d6 N la s6 nit mang tinh thé. Ching ta co:
1 1 de P
Ng = Nzk:<nka> = N;/?ﬂg)lm@g (k,w—1i0")
1
=% Z flen+Un_g—p). (2.6)

Trong d6 f(e) = ﬁEH
Trong gan ding trung binh c¢d dién nay, trusng trung binh chi lam dich di

14 ham phan b6 Fermi-Dirac 6 nhiét do T = ﬁ

mitc nang lugng ciia dién tit va khong lam thay doi tinh chat can ban cia
dién t so v6i truong khi khong cé tuong téac. Tinh chat ctia dién ti nhu
vay khong thay doi ngay ca khi c6 tuong tac Coulomb gitta chiing. Trong
gan ding trudng trung binh nay ching ta khong thu dude chuyén pha kim
loai-dién moi. D6i v6i pha thuan tit ny = ny va v6i thé héa hoc p = 4,
ching ta thu dudc nghiém ny = n| = % & moi nhiét do, néu mat do trang
thai khi khong c6 tuong tac 14 mot ham chin theo tan s6. Doi véi cac pha
co trat tu tit ny # ny, phuong trinh tu hop cho ny, n; phtc tap hon va cac
nghiém c6 thé tim dudc bang tinh sb.

2.2. Ly thuyét trudng trung binh déng

2.2.1. Giéi han s chiéu khéng gian v6 cling

Chtng ta biét rang tong thong ké c6 thé tinh thong qua tich phan phiém
ham:

= /HDC%DCW exp|—95], (2.7)

trong d6 ham tac dong S cho mo hinh Hubbard c6 dang:
o 0
S = /O dr Z C:U(T) (8_7'> Cio + Z tijcjg(T)Cia(T)

+ 2 Ul ()Cw(T)], (2.8)

¢ day ¢, ¢ir 14 bién s6 trong dai s6 Grassmann tuong ting véi cac toan ti

sinh, huy dién ti.
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Chia ham tac dong thanh ba phan:
S=8,+AS+ 50, (2.9)

trong d6 Sy 1a phan cia ham tac dong tai mot nit 0 nao d6 clia mang tinh
the.

5= [ ar [Z 6l7) (5 = 1) v+ Ui (et (e

g
(2.10)
AS 13 phan ctia ham tdc dong miéu ta lien két gitta nat 0 véi cac nat

khéc ctia mang tinh theé.

B
AS = / dr 3" [tioch (7)eon () + toichy (7)cia (7] (2.11)
0 1o
va phan con lai ky hieu 1a S© 1 phan ctia ham tac dong ma nat 0 va céc
nit lien két v6i né duge loai bé. Ham téc dong S ©) ¢6 thé duoe goi la ham

tac dong hoc tai ntat mang 0.

50 = ["ar |t (o) wlr) 4 3 e

1#00 1j#00
+U DY ci(T)en(m)e (T)e(r) | - (2.12)
i#0

Trong muc nay ly thuyét truong trung binh dong dude dién ta thong qua
phuong phap hoc [27]. Noi dung ctia phuong phép nay la ching ta di tim
ham tac dong hieu dung tai nit mang 0, sau khi da 1ay tich phan phiém
ham theo tat ca cac bién sb tai cAc nat mang trit ntut mang 0. Khi d6 van

dé quy vé tinh tong thong ke:

Z = /HDCSUDCOU exp [—So]

X / H Dc; Dc;, exp [—S(O)} exp[—AS], (2.13)
1#00

34



ki hiéu gia tri trung binh:

(X)o

%/ H Dc} Dciy X exp [—S(O)} : (2.14)
i#00

theo téng théng ké Z(© v6i ham tac dong S© tuong tng. Day la gia tri

trung binh ctia toan mang, trit di ntt 0 va cac lien két véi né. Hay néi cach

khéc dé 1a gia tri trung binh theo toan mang c6 mot héc 0. Khi d6 tong

thong ke dugce viét thanh:

7 =70 / [T Dés. Devs exp [-5©] fexpl-As]). (2.15)

i#00
tiép theo ching ta khai trien ham mi thi hai déi véi AS trong biéu thiic
tréen. Nhan thay néu ching ta chi xét nhay nat clia dién tt gitta cac nut
lan can gan nhat thi déi véi mang hinh vuong d chiéu ching ta c6 hé thrc

tan sac: J
1 (Ri— R
ek =— D lye T = =2y cosk,
ij a=1

Khi d — oo ta c6 thé coi cosk; dugc chon mdt cach ngdu nhien, do dé
Z? cos k; ~ V/d. Vi vay khi d — oo thi g ~ O(t\/a). Vi vay ching ta phai
tién hanh hiéu chinh lai ¢ theo d nhu sau [27].

o t* _ const
Y V2d V2d

viéc hieu chinh lai cho thay, ham Green mot hat tuong ting ctia hé khong

tuong tac, cling sé phu thuoc vao d. Khi 7 va j 1a hai ntt lan can gan nhat

thi:
1

0
o~ 7

tinh chat nay ctia ham Green khong tuong téac, chinh 1a 1§ do dé ham

(2.16)

Green don gidn hon & giéi han khi d — oo. V6i tinh chat ctia ham Green
nhu vay, ngudi ta chiing minh duge rang, tai giéi han khi d — oo ching
ta thu duge [27].

! e~ Sloe = le_S (2.17)
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trong do:

Sloc -

[ S () et

g

g
+U/O drcgp(T)cor (7)o (7)coy (7) (2.18)

B B
+/ dTl / dTQ Z Z t;OtZOGﬁ'(I)g)a (7‘1_7'2) CSG (’7'1) Coo (7'2)
0 0

o jk0

O day Gﬁ)o (11 — 1) = — (Trcjo (T1) €, (’7'2)>(0) 1a ham Green dugce 1ay theo
tong théong ké quanh héc 0. Nhu vay bai toan toan mang dude dua vé bai
toan cuc bo. Ki hiéu ham lai héa ctua nuat 0:
Ao (ri—m) = ththGin (n—m), (2.19)
i,j#0

khi d6 ham tac dong cuc bo cé thé viét thanh:

B B
Sloc:_/ dTl/ d’TQ E C:; (Tl)ga_l (’7’1—7’2)60 (’7’2)
0 0 o

B
+ U/ drci(T)er(T)e(T)ey (7), (2.20)
0
trong do:
0
gg_l(Tl—Tg):—<a—T1— )87-17-2—AU(7'1—7'2), (221)

)

cudi cting, moi quan hé gitta ham Green hoc Gy, (11 — 72) noi ma nit 0

dugc lay ra théa man phuong trinh

G = Gijo — Gioo G Gojo- (2.22)

ijo

Thong thuong ham Green cuc bo va ham Green thé hién trudng trung
binh dong ducce thé hién thong qua phuong trinh Dyson.

(G (iwn)] ™ =[Gy (iwn)] ™" =) (iwn) = iwn + 1 — A (i) — Y _ (i) |
’ " (2.23)
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ham Green cuc bo duge xac dinh tit ham tac dong cuc bo & trén.

o | TIPeiDe fea i) ¢ i) exp [~Suad . (221)

Gy (iwy) =

Zioe = / [ Dc;Desexp [—Siad . (2.25)

diéu kien ty hgp trong 1y thuyét truong trung binh dong xac dinh ham

Green cuc bo trén cﬁng chinh 1a ham Green cuc bd ciia toan mang.

1 1
n - G o n — AT ; .
(i Z ke (100 - N zk: iy +p— e — >, (iwy)
o N
_ / de ole) (2.26)

o wp+p—e =Y (iwy,)’

trong d6 N,(¢) 1a mat do trang thai tran hay mat do trang thai khong tuong

tac. Thong qua phuong trinh Dyson ning luong riéng cia ham Green duge
xac dinh
Zo(w) = G5 ' (w) — G (w). (2.27)

Nhu vay ching ta thu duge hé phuong trinh tu hop khép kin. Dé giai he
phuong trinh nay ching ta c6 thé dung phuong phap lip nhu sau: Xuat
phét tit mot gia tri ban dau Y (iw,) nao do, thé vao phuong trinh (2.27),
tinh ham Green cuc bo G, (iw). T phuong trinh Dyson (2.23) ching ta
tinh dude G, (iw,). Giai (2.24) ching ta thu dude G, (iw) va > (iw). St
dung dieu kién tu hop ching ta thu duge Y (iw) va lap lai qua trinh tinh
toan trén cho dén khi thu dugc nghiém hoi tu. Van dé chi yéu trong ly
thuyét truong trung binh dong la giai bai toan hiéu dung mot nut (2.24).
C6 rat nhiéu phuong phap khac nhau ca veé giai tich 1an tinh s6, gan ding
hay chinh x4c dé gidi bai toan hiéu dung mot nit (2.24) nhu phuong phap
chéo héa chinh xac, phuong phap nhiéu loan lap...

2.2.2. Phuong phap chéo héa chinh xac

Van dé mau chét ciia 1y thuyét truong trung binh dong 1a gidi bai toan
mot tap. Day ciing chinh 13 van dé chiém dung thoi gian tinh toan nhat
trong qua trinh giai s6 ctia 1y thuyét truong trung binh dong. Ham tac dong
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hieu dung thé hién mot tap cé tuong tac trong moét méi trusng hieu dung.
N6 tuong duong véi bai toan mot tap tit tuong tac véi mot bée dan. Hay
no6i cach khac ham tac dong hiéu dung tuwong duong véi mo hinh Anderson

sau.

Hayg = Z Elajgaggqtz Vi (a}aco- + czalg) +&, Z CLCU+Un$nj, (2.28)
lo lo o

trong do alT(7 (a15) 12 toan tt sinh (hiiy) fermion ctia quy dao [ ctia bé dan,

E; 13 mic nang luong ciia timg qui dao fermion ctia bé dan, V; 1a thita s6

lai héa gitta qui dao fermion ctia bé dan va tap, €, 1a mic ning luong clia

tap, thong thuong né bang ding miic nang luong ctia dién ti tai mot nat

e, = —p. Diéu kien dé mo hinh Anderson (6) tuong duong v6i ham tac

dong la:
‘/12
1w — El.

G, (iw) =iw+p—) (2.29)
]
Do vay céac thong s6 Ej, V; cia mo hinh Anderson (2.22) can dugc xac dinh
sao cho diéu kién (2.29) thoéa man. Vé mit chinh xéc, s6 quy dao clia bé
dan can phai voé cling dé cac miic nang lugng cla timg quy dao fermion
clia bé dan lién tuc. Nhung vé mit thue tién didu kien (2.29) sé dude thoa
méan mot cach gan ding véi sb quy dao ciia bé dan hitu han. M6 hinh
Anderson (2.28) c6 thé giai bang cdc phuong phap khac nhau mo phéng
Monte Carlo, chéo hoa chinh xac, nhom tai chuan hoa tinh s6, boson cam
ti1, nhiéu loan lap... Méi phuong phap giai ¢6 nhitng wu khuyét diem khac
nhau, va c¢6 thé tiy thuoc vao ting van dé nghién ctu. Ching han phuong
phap mo6 phong Monte Carlo 1a chinh xac, nhung chi lam viéc véi kich
thuéc bé dan 1a hitu han va khong thé lam viéc ¢ nhiét do qua thap do van
dé ve dau ctia dinh thitc fermion. Phuong phap chéo héa chinh xac ciing
la phuong phép chinh xac, nhung kich thuéc bé dan la hitu han. N6 c6
the lam viéc tot ca ¢ nhiét do khong 1an nhiét do hitu han bat ky. Nhung
nhugc diém ctia né la thai gian tinh s6 va yéu cau vé bo nhd tang rat
nhanh theo kich thuéc ctia bé dan, va do vay xay ra hiéu tng kich ¢& hitu
han. Hiéu tng nay ciing c6 thé lam méat di hay thé hien khong tron ven

hiéu tng Kondo & nhiét do thap khi nhiét do nay nhé hon do gian doan
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cua cac muc nang lugng cua beé dan.

2.2.3. Phuong phap chéo héa chinh xac trong thuat toan giai
s6 DMFT

Phuong phap chéo hoa chinh xac la mét trong nhiing phuong phap hay
duge st dung dé giai bai toan mot tap trong chudi cac bude lip dé giai
cac phuong trinh ty hgp trong Iy thuyét trudng trung binh dong (DMFT).
Phuong phap nay lan dau tien duge Caffarel va Krauth ap dung trong gii
bai toan mot tap trong hé phuong trinh tu hop ctia 1y thuyét truong trung
binh dong [33]. Phuong phép chéo héa chinh xéc giéi han Hamiltonian
(2.28) clia mot tap trong mot bé dan hitu han ciia ng quy dao fermion.
Khi d6 truong trung binh Weiss tré thanh

V2
iw— B

(G (iw)] ™ =iw =Y (2.30)
1=1
C6 thé hinh dung gi6i han hitu han s6 mic nang luogng ctia bé dan nhu la
mot phép chiéu tir khong gian lién tuc toan phan vao mot khong gian con
httu han. Hamiltonian (2.28) v6i ns quy dao fermion duge chéo hoa chinh
xac va do vay ching ta c6 thé tinh ham Green G(iw), vd nang lugng riéng
Y (iw). T dieu kien ty hop ching ta lai thu duge tiép truong trung binh
Weiss va sau d6 gan dung né bang ham Green tai phuong trinh (2.30) véi
nhiing thong s6 Ej, V; cia mo hinh Anderson (2.28). Qua trinh lip ci tiép
dién nhu vay cho dén khi thu duge nghiem hai tu trong khodng sai s6 cho
tru6e. Nhu vay qua trinh tinh s6 ctia bai toan nhan trong chudi phuong
trinh ty hop 6 day gom hai phan gidi s6 khac nhau: chéo héa chinh xic va
lam gan dang phuong trinh (2.30). Sau day ching ta sé di vao tiing phan
cu thé. Khong gian Hilbert clia Hamiltonian (2.27) v6i s6 qui dao hitu han

¢6 thé khai trién theo cac vector co sé sau:

‘n{,ng,...,nT > ‘n%,né, nt >, (2.31)

Ns ) T T Ng

trong d6 ny = 0,1, va > ;°, ny = n°. Hamiltonian (2.27) khong tron lan

cac khoi (nT, ni) khéc nhau. Do vay ching ta c6 thé chéo héa Hamiltonian
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(2.28) trong ting khoi (n', nt) mot. Nhu vay véi n, quy dao c6 C’;}: X C’,’;‘j
vector c¢o sG (2.31) trong khoi (nT,ni) xac dinh, va ching ta phai chéo
hoa ma tran c6 kich thude (€3 x Cit ) x (Cpl x G ). Vi du véi g = 6
trong khoi (nT =3,nt = 3) chiing ta phai chéo héa ma tran 400 x 400, con
v6i ng = 7 trong khoi (nT =3,nt = 3) chiing ta phai chéo héa ma tran
1225 x 1225. Kich thudc clia ma tran phai chéo héa tiang rat nhanh véi n,.
Tuy vay, vi Hamiltonian khong tron lan céc khéi (n',n') véi nhau, do vay
chiing ta c¢6 thé chéo héa Hamiltonian trong ting khéi rieng ré, va nhu vay
c6 thé song song héa qué trinh chéo hoa nay.Qua trinh chéo héa bit dau
bang thiét 1ap cac vector co s6. Qua trinh nay duge thuyc hién cho ting
khéi (nT, ni) mot. Sau khi khong gian Hilbert con nhu vay dugc thiét lap,
ching ta can tinh vector a}\z’> va a;li). Ma tran cta Hamiltonian sé gom
hai thanh phan: thanh phan lai héa thé hién fermion nhay tit quy dao clia
bé dan sang tap va nguoc lai, va thanh phan cac phan ti chéo thé hien
cac mitc nang lugng cia quy dao va tap, cung véi tuong tac Coulomb cua
tap. Sau khi ma tran ctia Hamiltonian dugc thiét 1ap, ma tran nay dudc
chéo hoéa. Sau khi chéo hoa Hamiltonian ¢ tat cd cac khoi (n',n') ching
ta thu dugc toan bo cac vector riéng va cac gia tri riéng ciia Hamiltonian.
St dung biéu dién Lehmann ching ta tinh dugc ham Green
S T .

0]

trong d6 Z 1a tong thong ke va |4i) 1a vector riéng tng véi tri rieng E;. Cong
thiic (2.32) c6 thé 4p dung cho ca tan s6 Matsubara cfing nhu tan s thue.
Ching ta ciing ¢6 thé tinh ham Green & nhiét do khong bang lay giéi han
cong thiic (2.32) & nhiét do khong. Day 14 wu diém clia phuong phap chéo
hoa chinh xac, sau khi chéo héa chinh xac ching ta c6 thé tinh bat ky
ham Green nio, & nhiét do hitu han hay do khong tuyét déi. Dé tinh ham
Green theo cong thiic (2.32) ching ta can tinh phan ti (i || j). Sau khi
tinh dugc ham Green clia tap ching ta thyc hién tiép vong lip trong chudi
phuong trinh DMFT va tinh dugce tiép truong trung binh Weiss. Van dé
tiép theo la ching ta thyc hien gan dung (2.30), hay noi cach khac 1a ching

ta xac dinh lai thong s6 ctia mo6 hinh (2.28) cho vong lip méi. Thong s6
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cua mo hinh duge xac dinh sao cho khoang cach gitta truong trung binh

lien tuc va gian doan dat gia tri nhé nhat:

I - e o 1]
d=+—7 ; (Go (iwn)] ™ =[G (iwn)] | (2.33)

trong d6 nmax 12 s6 tan s6 Matsubara dugc stt dung. Thong thudng sé tan
s6 Matsubara can phai du 16n dé két qua khong bi mat nhing tinh chat
vat Iy ¢ cd hai ving nang luong thap va nang luong cao. Luu ¥ mac du
cong thiic (2.32) c6 thé 4p dung cho ca tan s6 Matsubara 1an tan s thue,
nhung diéu kién cyc tiéu (2.33) chi 4p dung cho tan s6 Matsubara. Khi
cac thong sé ctia mo hinh dude xac dinh, ching ta c6 thé tinh tiép ham
Green cho bat ky tan s6 nao, tily theo nhu cau nghién ctu, nhung luu ¥
rang dé tinh ham Green theo tan s6 thuc, ching ta phai tinh cting véi né
ham Green theo tan s6 Matsubara.

Sau khi chéo héa chinh xac Hamiltonian (2.28) va xac dinh duge thong
sO clia mo6 hinh cho vong lap méi ching ta lai tiép tuc thuc hién vong lap
tiép theo. Qua trinh 1ap ctt lam nhu vay cho dén khi thu duge nghiém hoi
tu. Nhu vay c6 thé thay qué trinh giadi DMFT bang chéo héa chinh xac
phtic tap hon phuong phap chéo héa don thuan, béi vi qua trinh chéo héa
chinh xac va xac dinh thong s6 ctia mo hinh phéai lam cho ting vong lap
mot. Tuy nhién, cling can nhan manh rang phuong phap DMFT cong vdi
chéo hoéa chinh xac hoan toan khac phuong phap chéo héa chinh xac don
thuan & chd phuong phap DMFT cong vé6i chéo héa chinh xac 1a nghién
cttu van deé & giéi han nhiét dong luc cho heé c6 kich thuée vi mo, khéac véi
phuong phap chéo hoa chinh xac don thuan nghién ctu cho hé hitu han, va
thong thuong cé kich thude rat nhé do han ché clia may tinh. Kich thudc
hitu han ctia phuong phap DMFT cong véi chéo héa chinh xac chi nam &
ché lam gan ding truong hieu dung Weiss bang s6 quy dao fermion hitu
han. Day la dic diem khac biét can phai luu §. Do s6 vong lip dé giai he
phuong trinh tu hop cia DMFET khong xac dinh duge truée mot cach tién
nghiém, nén thoi gian dé gidi he phuong trinh tu hop ciia DMFT ciing
khong xac dinh dugce trude. S6 vong lap can sit dung dé thu duge nghiem

kha di phu thuoc vao sai s6 kha di ma nghién cttu cho phép, ciing nhu vao
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ting van dé nghién cttu cu thé v6i nhitng thong sé ciia moé hinh cu thé. Noi
chung s6 vong lap cho nghién citu ¢ nhiét do thap thong thuong thuong
nhiéu hon cho nghién cttu ¢ nhiét do cao véi cling mot sai sd cho phép.
Nghién cttu 6 viing chuyén pha, hién tuong t6i han ciing thudsng phai
stt dung nhiéu vong lap hon dé giai hé phuong trinh tu hgp DMFT hon
nghién citu  xa ving chuyén pha, hién tuong t6i han. Cang nhiéu s6 vong
lap thi ching ta cang phai nhiéu lan tién hanh chéo héa chinh xac bai toan
nhan, do vay thoi gian tinh toan cang lau. Tham chi & mot s6 nghién citu
hién tuong téi han sd vong lip qua nhiéu va gidi hé phuong trinh DMFT
trd nén khong kha thi. Day ciing 14 van dé dugc quan tam trong nghién
cttu cac tinh chat vat 1y ctia vat lieu luong tt. Chuong trinh chéo héa chinh
xac trong gidi s6 DMFT da duge Caffarel va Krauth thiét lap va 1a ma
nguon mdé cho phép moi ngudi stt dung mién phi va khong can xin phép
[27]. Chuong trinh nay duge lap trén ngon ngit FORTRAN, ¢6 kem theo
cic ma nguon md khac ma chuong trinh st dung. Khi sit dung chiung ta
chi can thay doéi mot chit thich tng v6i van dé nghién citu. Mot trong
nhitng thanh cong cta 1y thuyét trusng trung binh dong 1a chi ra chuyén
pha kim loai-dién moi trong mo hinh Hubbard khi 1ap day mot nita. Két
qua tinh toan gian do pha bang Iy thuyét truong trung binh dong cho mo
hinh Hubbard thé hién trén Hinh (2.1).
T gian do pha & trén chiing ta c6 thé thay pha kim loai ton tai tit gia tri U
nho dén gia tri Uy, va pha dién mai ton tai ti gia tri U 16n dén gia tri U,.
Tinh toan theo 1y thuyét truong trung binh dong cho thay U, < Ug. Do
vay trong khoang U, < U < U, pha kim loai va pha dién moi song song
ciing ton tai. Chuyén pha kim loai-dién maéi nhu vay la chuyén pha loai 1.
Cac thi nghiém mo phong trong mang quang hoc cia mé hinh Hubbard da
tim ra chuyén pha kim loai-dién moi, nhung chua thé chi ra c6 hay khong
viing song song ciing ton tai pha kim loai-dién moi nhu 1y thuyét truong
trung binh dong tién doan [17,18]. Diéu nay doi hoi ¢6 théem nhiing nghién

citu méi dé minh ching cho diéu dé.
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Hinh 2.1: Gian do pha cho mo hinh Hubbard tinh toan bang 1y thuyét trudng trung
binh dong, & day T 1a nhiét do, U 1a thé tuong tac Coulomb, D la nita do rong ving
nang lugng [27].

2.3. Két luan

Trong chuong nay ching toi trinh bay 1y thuyét truong trung binh tinh.
Kh#c phuc han ché d6, ching toi gi6i thiéu 1y thuyét truong trung binh
dong duge ting dung hiéu qua trong nghién citu cac hé tuong quan dién tit
va cac vat lieu tuong quan dién ti. Ly thuyét truong trung binh tinh duge
stt dung dé nghién cttu trong chuong 5, con 1y thuyét trudng trung binh
dong dudc st dung dé nghién cttu van dé chuyén pha kim loai-dién moi &

chuong 3 va chuong 4.
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Chuong 3
CHUYEN PHA KIM LOAI-DIEN MOI MOTT
TRONG MO HINH FALICOV-KIMBALL BA
THANH PHAN

Trong chuong nay ching toéi nghién citu sy chuyén pha kim loai-dién
mo6i trong mo hinh Falicov-Kimball (Falicov-Kimball model) (FKM) ba
thanh phan. Mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan mo ta hon hgp cac
hat fermion mot thanh phan va hai thanh phan véi cac tuong tac day cuc
bo. Cac hat fermion hai thanh phan c6 chuyén dong trong mang, trong khi
cac hat fermion mot thanh phan dinh xit tai caAc nit mang. Mo hinh nay
c6 thé nhan tao tao ra bing cach nhiing cac nguyén ti fermion mot thanh
phan va hai thanh phan trong mang quang hoc. M6 hinh dugc nghién citu
bang cach sit dung 1y thuyét truong trung binh dong véi phuong phap chéo
hoa chinh xac. Ching toi tim ra cac diéu kién va tinh chat ciia chuyén pha
kim loai-dién moi Mott trong mo hinh nghién cttu. Cac két qua chinh da

dugce cong bo trén tap chi Physical Review B.

3.1. Dan nhap van dé nghién ciu

Quéa trinh chuyén pha kim loai-dién moi (Metal-insulator transition)
(MIT) 1a mot van dé duge quan tam nghién citu trong vat ly vat chat
dong dic tit kha lau. Trang thai dién moi Mott xay ra khi cac dién ti dan
bi cuc bo héa va dinh x1t tai cac nit mang do s cu tra doi clia cac dien ti
bi tuong quan dién t1 triet tieu [34]. Hau hét cac nghién citu vé chuyén pha
kim loai-dién moi tap trung vao hé dién ti ¢6 tuong tac Coulomb cuc bo
gitta hai dién tit c¢6 spin khac nhau khi cling ton tai trén mot nat. Thanh
cong trong viéc dua cac nguyén t1it fermion cuc lanh vao trong mang quang

hoc da va dang cung cap mot giai doan méi dé nghién citu su chuyén pha
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Mott [16]. That vay, trang thai dien moi Mott da duge thuyc hién doi véi
cac nguyén tit fermion *° K véi hai trang thai va tuong tac day giita ching
[18,35]. Qua trinh chuyén pha chuyén pha kim loai-dién méi nay tuong tu
nhu hé cac dien t&. Hon thé nita, cac hén hgp nguyén ti fermion c6 thé
md rong ca ve so lugng thanh phan thong qua boi so siéu tinh té 16n va
khéi luong khac nhau. Hon hop *°K & trang thai don spin c¢6 thé nhing
trong cac nguyen ti fermion hai thanh phan %Li hosic hén hgp ciia trang
thai hai thanh phan *Yb va trang théai sau thanh phan '?Yb da duge
thuyc nghiém tao ra [35,36]. Nhiing két qua nhu vay mang lai kha nang
nghién cttu chuyén pha Mott trong hé tuong quan da thanh phan. Vé mit
Iy thuyét, nguoi ta da nghién ctu cac chuyén pha Mott trong cdc mo hinh
Hubbard ba thanh phan [19,20]. Trong ly thuyét truong trung binh dong,
ngudi ta quan sat thay qua trinh chuyén pha Mott tai cac mat do hat
thong u6c véi s6 thanh phan ctia hat khi cac tuong tac Coulomb cuc bo
gitta cac thanh phan c6 gia tri bang nhau [19]. Khi cac tuong tac Coulomb
cuc bo gitta cac thanh phan c6 gia tri khac nhau, ngusi ta cling quan sét
thay su chuyén pha Mott ¢ mat do hat mot nita, khong thong uwée véi
s6 thanh phan ctia hat [20]. Tuy nhién, trong cdc nghién cttu nay, tat ca
cac thanh phan déu c6 ciing khoi lugng nhu nhau. Hén hop cidc nguyén
tit cuc lanh c¢6 thé duge thiét lap véi khéi Iugng khac nhau. Sy mat can
bang khéi lugng giita cdc thanh phan dé c6 thé anh hudng dén chuyen
pha kim loai-dién moi. That vay, nghién citu bang 1y thuyét truong trung
binh dong cho thay hén hop hai thanh phan méat can bang khéi lugng, cac
thanh phan nhe c6 thé bi anh hudng bdi tuong quan hat nhiéu hon cac
thanh phan nang [37).

Trong chuong nay, ching téi nghién ctu chuyén pha Mott trong mo
hinh Falicov-Kimball ba thanh phan. M6 hinh nay c6 thé dugc xem nhu
mot phién ban cia mo hinh Hubbard [19,20] ba thanh phan véi sy mat
can bang khdi luong cuc 16n. Trong mo hinh, cidc hat fermion mot thanh
phan rat nang v khong chuyén dong. Ching dugce nhiing trong mot mang
quang hoc, noi cac hat fermion hai thanh phan c6 khéi luong nhe c6 thé

di chuyén giita cac nit mang. Thém vao d6 ching ta sé tinh dén tuong tac
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day cuc bo gitta cac trang thai thanh phan ciia cac hat. M6 hinh Falicov-
Kimball ba thanh phan cé thé duge hién thuc hoa bing cach tai hén hop
ciia hai loai nguyén tit fermion vao mot mang tinh thé quang hoc. Mot
loai 1a nguyén tt ndng mot thanh phan (don spin) va loai kia 1a nguyén
tt nhe hai thanh phan (spin bang 1/2). Hén hop nguyén tit cyic lanh nhu
vay c6 thé duge hien thuc hoa bang hén hop “°K véi 6Li, hoac SLi hay
WK v6i dong vi fermion nang ctia Sr hoac Yb. Khi cac hdn hop dude tai
vao mot mang tinh thé quang hoc véi do sau ciia mang 16n, cac nguyéen
t nang thuong c6 téoc do xuyén ham gitta cadc hé thé clia mang quang
hoc ¢ cac nit mang thap hon nhiéu so véi cac nguyen tit nhe [38]. Khi
do sau mang tinh thé da 16n thi c¢6 thé bo qua kha niang xuyén ham cla
cac nguyeén ti nang so v6i nguyén tit nhe. Hon hop tuong tu cia hai loai
nguyén ti fermion mot thanh phan ciing dude dé xuat dé tao ra moé hinh
Falicov-Kimball khong spin [39]. Mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan
c6 thé duge xem nhu 1a trudng hop bo sung cho mo hinh Hubbard ba thanh
phan, khi xdy ra sy mat can bang khoi luong cyc 16n. Thong thuong, mo
hinh Falicov-Kimball duge ap dung dé mo ta chuyén pha kim loai-dien
moi trong dat hiém va cac hop chat kim loai chuyén tiép [40]. Phién ban
khong spin ctia mo hinh Falicov-Kimball c6 gidn do pha phong pht va dic
biét, cac trang thai dong nhat cho thay kha nang ton tai chuyén pha kim
loai-dién moi do tuong quan. O nhiét do thap, cac trang thai song mat do
dién tich sé duge thiét lap [41]. Mo hinh Falicov-Kimball ¢6 thé duge mé
rong dé nghién ctu cac hién tuong vat 1y khac nhau. M4 rong da thanh
phan ctia mo hinh Falicov-Kimball ciing duge xem xét [45,46]. Nhung céc
mé rong nay chi 13 mot cach mdé rong bién s6 spin mot cach hinh thic,
trong tuong tac Coulomb cuc bo giita cac thanh phan linh dong khong
dugc xem xét dén. Trong luan an nay, mo hinh Falicov-Kimball ba thanh
phan ma ching toi dé xuat tinh dén tat ci cac tuong tidc Coulomb cuc bo
giita cac thanh phan, bat ké 1a linh dong hay dinh xi.

M6 hinh Falicov-Kimballba thanh phan ciing c6 thé dugc coi la su két
hop ctia mo hinh Hubbard hai thanh phan linh dong va mo hinh Falicov-
Kimball khong spin clia cac hat dinh x mot thanh phan. Khi 1ap day mot
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nita, mo6 hinh Hubbard thé hién mot chuyén pha kim loai-dién méi duge
diéu khién béi tuong tdc Coulomb [8]. Chuyén pha kim loai-dién moi c6
tinh khong lién tuc [47,48]. Khi lap day mot nita, mo hinh Falicov-Kimball
khong spin ciing hién thi mot chuyén pha kim loai-dién moi, mic dit chuyen
pha kim loai-dién moi nay c6 tinh lién tuc [32]. Khi tuong tac Coulomb du
161, n6 sé chan cac hat nhay nut va lam cho cac hat doé dinh xit tai cac nuat
mang. Két qua 1a, trang thai dien moi duge thiét 1lap. Ngudi ta cho rang
mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan thé hién mot gian do pha phong
pht cho chuyén pha kim loai-dién moi.

Chtng toi nghién cttu mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan bang
cach st dung ly thuyét truong trung binh dong (dynamical mean field the-
ory) (DMFT) v6i phuong phéap chéo hoa chinh xac (exact diagonalization)
(ED). Ly thuyét truong trung binh dong da dugc stt dung rong rai va thanh
cong trong viéc nghién ciitu cac hé cac dién tit tuong quan manh [27,47-50].
N6 ciing duge ap dung rong rai dé nghien ctu moé hinh Falicov-Kimball
[32,50]. Céc nghién cttu trude day vé chuyén pha kim loai-dién mai trong
mo6 hinh Hubbard ba thanh phan cling dya trén 1y thuyét truong trung
binh dong [19,20]. Uu diém ctia 1y thuyét trudng trung binh dong 1a chinh
xac khi s6 chiéu khong gian vo han va tinh duge thing gidng cuc bo day
dt theo thoi gian. Tuy nhién, 1y thuyét truong trung binh dong khong
tinh dugc cac tuwong quan phi cuc bo gitta cac hat. Ching to6i sé xay dung
ly thuyét truong trung binh dong cho mo hinh Falicov-Kimball ba thanh
phan va st dung két qua tinh s6 ctia né dé khao sat dicu kién ton tai va

tinh chat ctia chuyén pha kim loai-dién mai c6 thé xay ra trong mé hinh.

3.2. Mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan va ly
thuyét trudng trung binh déng

Ching t6i xét mo hinh FKM ba thanh phan mo t4 mot hdn hop cia
cac hat fermion nang mot thanh phan va cac hat fermion nhe hai thanh

phan dudc tai vao trong mot mang quang hoc. Cac hat nang dude dinh xit
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tai cdc nit mang, trong khi cac hat nhe c¢6 thé di chuyén vi tri ctia minh

trong mang tinh thé. Hamiltonian ctia hé c6 dang nhu sau:

H=-—t Z cjacjg + Uee Z CITCiTCLCii
i

<Z7]>70-

+ Ef Z f;rfl + UCf Z fi]LfiC;‘rgciaa (31)

trong d6 ¢! (ciy) 1a toan tit sinh (hity) mot hat fermion c6 s6 bién (hodc
spin) o tai vi tri i, v6i o nhan hai gia tri +1 va t 1a tham s6 nhéy nut cta
cac hat fermion hai thanh phan va ching toi chi tinh dén viéc nhay nut
gitta cac vi tri 1an can gan nhat. U,. 1a tuong tac Coulomb cuc bo gitta cac
trang thai hai thanh phan ctia cac hat do. f;r (fi) 1a toan ti sinh (hiy) mot
hat fermion mot thanh phan (hodc khong spin) tai vi tri i. Us 1a tuong
tac Coulomb cuc bo gitta cac hat hai thanh phan va cidc hat mot thanh
phan. Hat mot thanh phan khong chuyén dong va mic nang luong ctia né
la Ey, § day Ey ciing c6 thé dugc coi 1a thé héa hoc ctia cac hat dinh x@ va
kiém soat su lap day ctia ching. Véiny = >, <fjfz> /N, trong d6 N 1a sb
nit mang tinh thé. Mot thé hoa hoc chung o dude dua vao dé kiém soét
mat do so hat toan phan n =Y _n. +nyg, trong d6 ne, = >, <c§acw> /N.
Mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan c6 hai truong hop giéi han. Khi
Uss = 0 cac hat hai thanh phan va mot thanh phan doc lap véi nhau,
Hamiltonian ctia cdc hat hai thanh phan chi 13 mo hinh Hubbard thong
thuong, n6 thé hien chuyén pha kim loai-dién méi khi mat do sé hat bing
1 (hay con goi la lap day mot nita) [27]. Khi U, = 0, mo6 hinh trong biéu
thic (3.1) tuong duong v6i mo hinh Falicov-Kimball khong spin [40]. Trong
ly thuyét truong trung binh dong pha dong nhat clia né ciing mo ta dugc
chuyén pha kim loai-dién mai [32]. Tuy nhién, pha kim loai khong phai 13
chat 16ng Fermi do thé héa hoc ghim tai mic ning lugng ciia cac hat dinh
xtt [51]. D6i v6i mo hinh Falicov-Kimball thi chuyén pha kim loai-dién moi
khong phai 1a lien tuc. M6 hinh trong biéu thiic (3.1) ciing c6 thé dugc
xem nhu 14 mot phién ban gian lude ctia mo hinh Hubbard ba thanh phan
[19,20] v6i sy mat can bang khoi lugng cyc 16n, trong d6 cac hat mot thanh
phan dudc coi 14 nang va dinh xtt. M6 hinh Falicov-Kimball ba thanh phan
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c6 thé hién thuc hoa bing cach nap cac hén hop ciia cac hat fermion nang
mot thanh phan va cac hat fermion nhe hai thanh phan viao mot mang
quang hoc. Trong mot mang c6 ho thé du sau, ty 1é nhay nut clia cic hat
ning nhé hon nhiéu so véi ty lé nhay nat ciia cac hat nhe va né co thé
dudc bé qua. Trong moé hinh clia bieu thiic (3.1) ching t6i ciing bo qua
cac bay dudc tao ra bdi cac hd thé do mang quang hoc.

Chung t6i nghién cttu mo6 hinh Falicov-Kimball ba thanh phan bang
cach st dung 1y thuyét truong trung binh dong. Trong DMFT, nang luong
rieng ctia hé 13 mot ham ciia tan s6 va khong phu thudce vao dong lugng.
Ham Green clia cic hat hai thanh phan khi d6 c6 dang:

1
Wy + p—ex — . (iwy)’

trong d6 w,, 1& tan s6 Matsubara, e 1 hé thitc tan sac clia cac hat hai

G (k, iwy) = (3.2)

thanh phan, 3" (iw,) 1a nang lugng rieng. O day, ching toi quan tam dén
pha dong nhat clia tat ci cac thanh phan, do do6 chi s6 thanh phan o cta
nang lugng riéng cua hé ducc bo qua. Nang lugng riéng ctia hé duge xac
dinh tir bai toan hiéu dung ctia hat hai thanh phan duge dit trong mot

moi truong tu hop. Ham tac dong mo ta bai toan hiéu dung c6 dang
BB
Sinp = —/ / drdr’ Z cL(T)Q_l (7 —7) +co (7))
0o Jo =
B
+ UCC/ dr <CICTCIC¢> (1)
0
B
H(Br—w) [ arof
0
B
+ Ucf/ dTZ (cj,cafo) (1),
0

g

(3.3)

trong d6 G(7) 1a mot ham Green dac trung cho moi trusng trung binh. N6
lien quan dén niang luong rieng va ham Green theo phuong trinh Dyson
G (iwn) = G (iwy) + 2 (iwy,) . (3.4)

o) day, ham Green cuc bo la

1
iwn + p— > (iwy) — €’
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trong do po(e) = >, 0 (¢ — k) la ham mat do cac trang thai (DOS) khong
tuong tac. Chung t6i sit dung ham mat do trang thai khong tuong tac nay
¢6 dang nita hinh tron:

2

po(e) = —=5 VDT =22, (36)

trong d6 D la mot nita do rong cua dai nang lugng. Chiung t6i dung D
lam don vi nang lugng. V6i ham mat do trang thai nhu trén, tir cong thiic
(3.4) va (3.5) chung toi thu duge [27]
D2

G (iwy,) = iw, 4+ p — IG (twy,) - (3.7)
C6 thé nhan thay ring sé lugng cac hat cuc bo trong ham téc dong hieu
dung trong bicu thic (3.3) dugce bao toan. N6 chi ¢ thé nhan hai gia tri:
0 va 1. Do d6, vét trong tong thong ké co thé tinh mot cach doc lap trong
cac khong gian con ¢6 f1f =0, 1. Ching ta thu dugc

Zz'mp :T?“f/HDCJ;DCJe_SimP
- [T et
+ e_ﬂ(Ef_lu’) / H DCT DCO- Sy C(ﬁca]

:ZO + 6_6(Ef_'u)Zl,

(3.8)

Trong do

/ HDcT Deye~Smleres] (3.9)

Sim / / dtdt’ Z fey gt —t)
—mUpd (t — )] ¢ (¢') + U /0 dt (c c_cle )(t),

v6i ky hiegu m = 0, 1. Ngugc lai v6i truosng hop khong spin (spinless) cta
mo hinh Falicov-Kimball [32,50] tong théng ké trong biéu thitc (3.9) khong
the tinh dugc tuong minh. N6 c6 cting dang tong théng ké trong mé hinh

(3.10)
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Hubbard nhing trong mot moi trudng truong trung binh hiéu dung [27].
Gia stt chiing ta c6 thé tinh duge tong thdng ké trong bicu thitc (3.10) va
khi d6 thu dugec ham Green

B olnZ,, 1
OA (iwy,) — dwy + p— A (iwy,) —mUep — ., (iwy,)

G (i) = . (3.11)
trong d6 A (iwy,) = iw, + p — Gt (iwy), va 3, (iw,) 1a nang lugng rieng
tuong ting do tuong tac Coulomb cuc bo U,.. Khi nang lugng riéng ¥, (iw,,)
da duge biét, ham Green trong biéu thic (3.3) ciing c¢6 thé xac dinh dudgc.
Chung ta thu dugc:

. 5 In Zimp
Gimp (1wn) = TN (i)
i = A (iwn) — Xo (iwn) (312)
+ 2
iwn + b — A (iwn) — Uy — %1 (1)’
trong do
—mB(Ef—p) 7
w,, = & m (3.13)

Zimp
Chtng ta nhan thay rang wy + w; = 1, va wy ¢6 ¥ nghia mat do so6 hat
cuc bo. Vé co ban, ham Green trong bieu thic (3.12) c6 ciing cau tric
v6i ham Green cuc bo cta truosng hop khong spin [32,50], ngoai trit nang
lugng riéng bo sung 3, (iw,) do tuong tac Coulomb cuc bo gitta cac hat
linh dong. Diéu kién tu hop cia DMFT yeéu cau ham Green thu dugc ti
tac dong trong biéu thitc (3.3) phai triing v6i ham Green cuc bo trong bicu
thic (3.5), ¢6 nghia la.

Glimp (iwn) = G (iwy,) . (3.14)

Nhu vay ching ta c6 dugc mot hé phuong trinh ty hop xac dinh ham
Green. N6 c6 thé duge giai bang tinh s6 bang phuong phap lap lai [27].
Phan tinh s6 tén thoi gian nhat la tinh tong thong ké va ham tac dong
S, trong biéu thic (3.9). Ching toi ap dung ED dé giai n6 [27,33]. Biéu
thic (3.10) mo ta dong luc hoc ciia mot tap véi tuong tac day. Vé co ban
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no6 tuong duong véi moé hinh tap Anderson:

Hpy, = (p—mUgy) Z che, + Uccciqclq
7 (3.15)
+ Z Vpalﬁmcl7 + H.c+ Z Epaggapg,
b.o p.c
trong do a;fw (apo) 12 toan tit sinh (hiy), dai dién cho mot bé dan véi miic
nang lugng Ep. Vp 1a lai hoa clia tap v6i bé dan. Méi lien hé giita mo hinh
tap Anderson trong biéu thic (3.15) va ham tac dong trong biéu thric
(3.10) 1 he thitc sau day ctia cac thong so6: [27,33]
2
> V—p =\ (iwy,) . (3.16)
wwy, — B,
Dé thuc hien ED, bé dan dudc giéi han véi s6 cac quy dao hitu han
ns(p=1,2,..,ns). Khi d6, ham Green ctia bé dugc xap xi bing

Gl (iwy) = iwy, + p — mUep — A, (iwy) (3.17)

trong d6 A, (iw,) = > 0% V2/ (iwy, — Ep). Cac thong s6 cia bé dan dugc

xac dinh tit diéu kien cuc tiéu ctia dai lugng sau.

M
1 —k | =1 (; —1¢;
d= o1 nEZO wy, " |G (iwy) — Gt (iwy,)

%, (3.18)
trong d6 M 1a s6 tan s6 Matsubara dugce tinh dén trong tinh toan [27,33].
Tham s6 k dugc dua vao dé lam noi bat vai tro ctia tan s6 Matsubara trong
qué trinh thuc hién phép lip [27,33]. O day d c6 thé hiéu nhu 1a tdng trung
binh khoang cach gitta gid tri G (iw,) va xap xi ctia n6 véi G, ' (iwy,). Véi
k > 0 cac tan s6 w, nhé doéng vai tro thanh yéu trong qua trinh xap xi
27,33]. Cu thé chiing toi lay k& = 1 trong céc phép tinh s6. Chiing toi st
dung géi chuong trinh LISA dé tim cac thong s6 ctia bé dan ciing nhu dé
thite hien ED [10]. Khi cac thong s6 ctia bé dan dugce xac dinh, chiing t6i
tinh ham Green ctia tap Anderson trong biéu thiic (3.15) bang ED [27,33].
Cu the, cac két qua tinh sé duge trinh bay trong cac phan sau thu duge
v6i ng = 4. Déi v6i mé hinh Hubbard mot dai ning luong, kich thuée bé
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dan ng = 4 da cho két qua dinh Iugng tét & nhiet do thap so véi v6i mo
phong Monte Carlo [27]. Chiing téi ciing da kiém tra mot s6 két qua tinh
s6 bang cach so sanh ching véi két qua dude tinh toan véi kich thude bé
ns = 5 [52]. Sau khi ED dugc thuc hién, ching t6i tinh ham Green va nang
luong rieng ¢ nhiet do T = 0,01. Chung toi xét bé & tap chinh tic 16n va
lay mat do s6 hat cac hat cuc bo ny lam tham s6 dau vao, thay vi mic
nang lugng Fy. Nhu ching ta da nhan thdy w; = ny da don gidn hoa cac
phép tinh sb.

3.3. Chuyén pha kim loai-dién méi

3.3.1. Trudng hgp cho mat do sb6 hat tong quat

Nhu ching ta da dé cap trong phan trudc, mo hinh Falicov-Kimball
ba thanh phan c¢6 hai trudng hop giéi han ddng quan tam. Khi U.; = 0,
Hamiltonian ctia cac hat linh dong chi 14 mo hinh Hubbard thong thuong.
Khi mat do s6 hat bing 1 hay con goi 1a lap day mot nita, chuyén pha kim
loai-dién moi x4y ra & nhiét do thap v qua trinh chuyén pha nay thuoc loai
mot. Trong 1y thuyét truong trung binh dong c6 mot khoang hitu han clia
tuong tac Coulomb U, < U.. < U., noi ma ca hai pha kim loai va dién
moi cling ton tai [27,47]. Khi U, = 0, mo hinh Falicov-Kimball ba thanh
phan tuong duong véi mo hinh Falicov-Kimball mot thanh phan khong
spin. Déi v6i pha dong nhat, mot chuyen pha kim loai-dién méi cling xuat
hién khi s6 hat lap day mot nita. Nguoce lai véi mo hinh Hubbard mot
dai nang luong qua trinh chuyén pha nay dién ra lién tuc tai diém pha

o =D. Chuyén pha kim loai-dién moi c6 thé xay ra khi tuong tac U
va U,y thay doi. Trudce tien, ching toi tong két cac diéu kien vé mat do so
hat mé tai d6 chuyén pha kim loai-dién méi c6 thé xay ra. Trong Hinh 3.1,
chiing toi vé gian dd mat do s6 hat khi chuyén pha kim loai-dién moi xay
ra. Cac dudong trong hinh nay biéu thi cac gia tri mat do sé hat clia n va
nf ma tai d6 chuyén pha kim loai-dién moi c6 thé xay ra. Ngoai cac dudng

do, khong quan sat thay co bat ky chuyén pha kim loai-dién mai nao khéc.
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Ciing c6 kha nang x4y ra sy chuyen pha tit chat dién moi sang kim loai
khi tuong tac ting len. Ching t6i goi qua trinh chuyén pha la chuyén pha
kim loai-dién moi nghich ddo. Trong Hinh 3.1, diéu kién mat do s6 hat
cho chuyén pha kim loai-dién moi nghich dao dugc trinh bay bing dudng
chdm. Gidn do mat do s6 hat sé khac nhau khi U.f > D va U,y < D nhu
trinh bay trong Hinh 3.1. Trong pha dong nhat, n = 2n., +ny, chuyén pha
kim loai-dién méi c6 thé x4y ra khi 1 < n < 2. Trong trudng hgp nay véi
Nee = 1/2 luon luon doc lap cho du Uys > D hay U,y < D. Do do, chuyén
pha kim loai-dién moi chi duge diéu khién bang U,. giéng nhu trong mo
hinh Hubbard mot dai nang lugng.

1.0} §
U>D
=" 05}
0.0
1.0}
U,<D
=" 05}
0.0 . . '
0 I 2 3

n

Hinh 3.1: Gian do méat do s6 hat cho MIT. Nét lién biéu thi cac gia tri mat do s6 hat
clia (n,nys) tang, ma tai do MIT co thé xay ra v nét chAm biéu thi cac gia tri mat do
s6 hat ctia (n, ny ) cho su xuat hién ctia MIT nghich ddo. Diém cham den cho biét gia

tri lap day ( n = 3/2,n; = 1/2) ddi v6i MIT tai nhap.

Khi chuyén pha kim loai-dién méi chi c6 thé xdy ra & n., = 1/2 trong
d6 moi vi trf nit mang tinh thé déu c6 mot hat chiém giit va tuong tac
Coulomb cuc bo manh ctia chiung khong cho phép cac hat khac chiém trang
thai vao vi trf d6. Chuyén pha kim loai-dién méi nhu vay c¢é thé duge hieu
14 chuyén pha kim loai-dién moi chon loc loai hat, trong dé cac hat hai
thanh phan dinh xi do tuong tdc Coulomb ctia ching. S6 luong cac hat
nang ciing nhu tuong tac Coulomb cua ching véi cac hat nhe khéng anh

huéng dén chuyén pha kim loai-dién méi nay. Ching ta ciing ¢ thé ky
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vong chuyén pha kim loai-dién méi nay 1a chuyén pha loai mot. Trong
Hinh 3.1, ta thiy rang chuyen pha kim loai-dién méi ciing c6 thé xay ra
khi n = 1 hoac n = 2 d6i véi U.y > D. Trong trudng hop nay, mat do cac
hat hai thanh phan va mot thanh phan co6 thé tiy ¥, nhung tong mat do sd
hat ciia chiing luon bang 1 hay 2. Mat do s6 hat toan phan nhu vay thong
u6c v6i s6 thanh phan cac hat. Tai n = 1, moi vi trf mang dudc mot hat
cia bat ky thanh phan nao chiém gitt. Tuong tac Coulomb (cd U va Uy)
ngan chin bat ky sy chiém déng doi ndo ciia cac hat. Tai n = 2, kich ban
tuong tu ciing xay ra nhu trong truong hop n = 1, nhung déi véi cac nut
mang thi khong cé hat nao chiém gitt. Ching to6i goi MIT nay la chuyén
pha kim loai-dién moi thong wée. Chuyén pha kim loai-dién moi thong udce
tuong tu ciing xay ra trong mo hinh Hubbard ba thanh phan [19,20].

Trong chuyén pha kim loai-dién moi thong uée, cac hat nhe va nang
doéng vai tro ngang nhau. Tuong tac Coulomb ngan chan bat ky sy chiém
déng doi nao ciia cac hat. Ngoai chuyén pha kim loai-dién méi chon loc loai
hat v thong uéc, ching toi ciing quan sat thay chuyén pha kim loai-dien
moi nghich ddo. Chuyén pha kim loai-dién méi nghich ddo cé thé xay ra
khi ne, +nyp =1 va Uy > D. Cac diéu kién nay tuong tu nhu cac diéu
kién chuyén pha kim loai-dién méi trong mo hinh Falicov-Kimball khéng
spin [32]. Trong trudng hop nay, moi vi tri cia mang déu c6 mot hat nhe
hoac mot hat nang chiém gitt. Tuong tac Coulomb giita cac hat nhe va hat
ning khong cho phép ching chiém doéng tai ciing mot vi tri. Khi U,. = 0
hé dang & pha dién mai, ching ta c6 thé mong dgi rang khi U, tang lén
thi hé sé chuyén sang pha kim loai. Khi c6 ca chuyén pha kim loai-dién
moi va chuyén pha kim loai-dién méi nghich ddo x4y ra, hiéu ting tai nhap
ctia chuyén pha kim loai-dién moi c6 thé xay ra. N6 xay ra khi mat do s6
hat n =3/2 vany =1/2.

Tiép theo, ching toi trinh bay céc két qua tinh s6 dé xay dung gian
do pha dudce vé trong Hinh 3.1. V6i muc dich nay, ching to6i nghién citu
sy phu thuodc ctia mat do s6 hat n., vao thé hoa hoc pu & mot gia tri ny
cho trudc. Trong pha dién moi khi thé héa hoc nam trong ving cam thi

mat do s6 hat n., khong thay déi. D6 thi mat do s6 hat n., nhu 1a mot
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ham ctia thé héa hoc sé biéu thi su khong déi ctia ham s6 khi thé hoa
hoc nam trong khodng viing cam. Trong Hinh 3.2, chiing to6i trinh bay cac
két qua tinh s6 cho n. thu dudc bang cach gidi cac phuong trinh ti hop
ctia Iy thuyét truong trung binh dong két hop véi phuong phap chéo hoéa
chinh xac dudi dang mot ham ctia thé hoa hoc tai ny = 1/2 va Uy = 2. Vi
Ues > D, 1d rang ddi v6i cac gia tri nho cta Uy, pha dién moi xuat hién
& nee = 1/2. Trong pha dién moi nay, moéi vi tri mang tinh thé bi chiém
git béi mot hat nhe hodc mot hat nang, va tuong tac Coulomb gitta ching
ngian can su chiém déng doi ctia ching. Trong hinh 3.2, n6 dugc thé hien
bang doan ndm ngang ciia duong ng, (i) véi Us = 0,5. Khi tang U, he
chuyén sang pha kim loai, trong d6 do thi clia n.,(x) khong thé hien bat
ky doan thang ndm ngang nao. D6 1a MIT nghich dao, xay ra khi tong s6
neo +ny = 1. Khi U, tang thém, do thi ctia ne, (1) bat dau phat trién hai
doan thang nam ngang tai n., = 1/4 va 3/4, tuong ng v6i mat do s6 hat
toan phan n = 1 vd 2 . Cac doan nam ngang nay la chi dau cho pha dién
moi tai mat do sd hat toan phan bang 1 hay 2, MIT tuong tng cé tinh
thong ude.

Déi vé6i U, du l6n , mot doan thang nam ngang bo sung xuat hién &
Ney = 1/2 cho thay c6 pha dién moi 6 n., = 1/2. Do do6, tai n., = 1/2, c6
mot pha dién moi trd lai. Tuy nhién, trai ngude véi pha dién moi 6 cac gia
tri nhoé U,., trong pha dién moi nay, mdi vi trf mang duge chiém bdéi mot
hat nhe va tuong tac Coulomb clia ching ngan can sy chiém déng doi ctia
cac hat, b6i vi mot MIT cling xay ra 6 U,y nho. MIT chon loc loai hat nay
khong phu thudc vao Uy cling nhu mat do sO hat cac hat nang.

Trong Hinh 3.3, chiing to6i vé do thi mat do sd hat linh dong n., tai
Uy = 0,8 v ny = 1/2. Trong trudng hop nay Uy < D, do d6 he la kim
loai khi U, = 0. Tuong quan yéu ctia cac hat nhe khong thé day hé ra
khoi trang thai kim loai. Tuy nhién, khi U, tang thém nita, cac tuong quan
giita cac hat sé day hé sang trang thai dien moi. N6 dudce thé hién trong
Hinh 3.3, nhu doan thang nam ngang trong do thi clia n., () xuit hien
MIT xay ra & ne, = 1/2, va né 1a MIT chon loc loai hat. D6i véi Uy < D,
ching t6i khong quan sat thay bat ki MIT nao ¢ mat do s6 hat toan phan
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& 1 hay 2. Tuong quan giita cac hat nhe va ning khong di manh dé ngan
chiing chiém cting mot vi tri. Do d6, khong thé c6 MIT thong uée.

d I = 1 " I I
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0'8 aaasanasannanns cans oi s msa s e mann, ‘,‘ B
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:10 R U =1
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Hinh 3.2: Mat do s6 hat linh dong nco nhu 13 mot ham ciia thé héa hoc p tai ng=1/2
déi v6i cac gid tri khac nhau cta U, vh U, = 2. Nét cham biéu thi n., = 1/4,

New = 1/2, Vi ney = 3/4 (T = 0.01, D = 1).

Hinh 3.3: Mat do s6 hat linh dong 13 mot ham cta thé hoa u tai ny = 1/2 doi v6i cac
gid tri khac nhau ctia U, va U,y = 0.8. Nét cham biéu thi n,, = 1/2 (T = 0.01, D = 1).

Ching toi da kiém tra nhing két qua tim thay & trén nay bing céch
phan tich két qua tinh s6 cho ¢ hai truong hop Uy > D va Uy < D
khi mat do s6 hat toan phan c6 dang tong quéat ny = p/q, trong dé p,q
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14 s6 nguyén (p < ¢). Tom lai, FKM ba thanh phan thé hien MIT khac
nhau tity thuoc vao mat do so6 hat va tuong tac Coulomb. MIT c6 thé la
chuyén pha chon loc loai hat, thong wéc hosic nghich dao. MIT chon loc
loai hat x4y ra 6 ne, = 1/2, trong khi MIT thong w6c chi xay ra é mot
phan ba hoic hai phan ba tong s6 1ap day. MIT nghich dao c6 thé xay ra &
Neo +nyp =1va U > D. Nhitng MIT nay co6 thé duge quan sat bang cach
nap hon hgp cac nguyén tit fermion nhe va nang vao mot mang quang hoc
c6 do sau mang tinh thé du 16n. Bang cach do cac s6 cu tra doi giita cac
hat nhe, gitta cac hat nhe v niing, ngudi ta c6 thé phat hien ra cac MIT
nay. Cac mat do s6 hat toan phan bang 3/2 va 1 la hai truong hop dac
biét ctia MIT. Trong hai phan tiép theo, chiing to6i sé trinh bay nghién ctu
chi tiét tat cac truong hgp nay.

3.3.2. Trudng hgp mat do sé6 hat toan phan bang 3/2

Trong phan nay, ching ta sé nghién citu chi tiét vé MIT & mat do so6
hat toan phan bang 3/2. Chung ta di thay trong Hinh 3.1 ring tai mat
do s6 hat toan phan n = 3/2, MIT chf ¢6 thé xay ra khi ne, = ny = 1/2.
Trong truong hop nay = (U + Ues) /2. Trong hinh 3.4, ching toi trinh
bay cac két qua tinh s6 cho phan 4o ctia nang lugng rieng Im X (iw,) cla
cac hat nhe déi véi cac gia tri khac nhau cia U, va Ucy c6 dinh.

Tinh chat ctia Im ¥ (iw,,) ¢ tan s6 thap cho biét dac tinh dan ctia he. Khi
Im ¥ (iwy,) phan ky khi w,, — 0, hé c¢6 tinh dién mai, con khi Im ¥ (iw,,) — 0
khi w, — 0, hé 1a kim loai. Néu lim,,, ,oIm ¥ (iw,) 1& httu han, hé van la
kim loai, nhung né khong c6 cac tinh chat ctia chat 1éng Fermi. Vi trong
Hinh 3.4, U.; > D, chiing ta c6 thé mong doi réng he 1a dien moi ddi véi
cac gia tri nhé cia U,. That vay, trong Hinh 3.4, ching ta c6 thé thay
rang Im ¥ (iw,) phan ky khi w, — 0 d6i v6i U, = 0,5, cho thay trang
thai dien moi ctia he. Khi U, tang dan, Im 3 (iw,) ngung phan ky khi
wy, — 0, vd hé mang tinh kim loai. Tuy nhién, Im Y (iw,) c¢6 thé hudng
dén mot gia tri hitu han khi w, — 0. Trong Hinh 3.4, biéu hién nhu vay
duge thé hién v6i U, = 1 va 2. Tiép theo gid tri hitu han Im Y (iw,,) khi
wn — 0 trd nén nhé hon khi U, tang. Khi U, tang thém, Im ¥ (iw,) c6
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Hinh 3.4: Phan 4o clia nang lugng riéng ctia cac hat nhe tai mat do s6 hat toan phan

n = 3/2 véi cac gia tri khac nhau U, va ¢6 dinh U,y = 1.6. (T' = 0.01, D = 1).

xu huéng gidm gia tri khi w,, — 0 vé khong. Két qua nay giéng nhu doi
v6i chat 1éng Fermi. Biéu hién nhu vay duge thé hien tréen Hinh 3.4 véi
U = 3. Khi U, tiép tuc tang lén, Im ¥ (iw,) phan ky khi w, — 0 va he
lai quay vé pha dién moéi. Tuy nhién, gitta pha kim loai v& pha dién mai,
chung to6i phat hién mot viung hitu han, noi ca trang thai kim loai va trang
thai dien moi cling ton tai. Dac diém nay twong tu nhu MIT trong mo
hinh Hubbard mot dai nang lugng [27,47]. Trong Hinh 3.4, ching t6i trinh
bay ca nang lugng riéng tng véi trang thai kim loai va nang lugng tng véi
trang thai dién moi, trong vung nay U.. = 3.3, trong vung cac pha kim
loai va pha dién moi rieng biét khong ton tai dong lap. N6 tuong tu nhu
diém t6i han ctia khi ¢ dién, khi ¢ d6 khong ton tai ranh gidi pha giita
pha khi va pha long. Xét vé dic tinh nang lugng riéng clia hé, ching ta
quan sat thay sy xuat hién trd lai clia pha dién moi trong ving Uep > D.
Khi U,.. tang tu gia tri 0, hé trudc tién van duy tri pha dién moi, sau dé6
tuong tac Coulomb chuyén né vao pha kim loai, v cudi ciing, hé quay tré
lai pha dien moi. MIT sau tuong tu nhu chuyén pha loai 1, v né vugt qua
mot viung hitu han noi cd pha kim loai v& pha dién moi cting ton tai. Su

chuyén pha dude phan tich & trén ciing c6 thé quan sat thay tit biéu hien
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ctia DOS clia cac hat nhe. Trong Hinh 3.5, ching t6i vé do thi ham mat
do trang thai p(w) = —Im G(w + in) /7 cho cac gia tri khac nhau U, va
gitt co dinh U,s. Trong ED, chting ta c6 thé tinh ham Green cho ca tan so
Matsubara va tan s6 thuc. Trong cac phép tinh s6, ching toi lay n = 0,01
dé mé rong chiéu rong ciia cac ham delta. Khi DOS cho thay mot khoang
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Hinh 3.5: DOS tai mtc do lap day mot nita cho cac gia tri khac nhau cta U, va
Ues = 1.6. (Hinh ben tren) DOS ¢ mic nang lugng lap day. (Hinh ben dudi) DOS &
miic nang lugng thap (7= 0.01, D = 1).

trong G vi tri clia thé hoa hoc (w = 0), hé 1a dien moi. Néu DOS hitu han
tai w = 0 thi hée 1a kim loai. Hinh 3.5 cho thay MIT gitta 0,5 < U, < 1
tai Uyp = 1, 6. Déi véi cac gia tri nho cta U, DOS thé hien mot khe ning
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lugng 6 miic nang lugng Fermi. V6i sy tang 1én ctia U, khe nang lugng
trd nén nhé hon, va né bién mat tai diém pha U,. Khi U,.. > U., DOS biéu
thi mot khe nang lugng gia tai w = 0. Khe nang lugng gia d6 duge phat
trien tit khe nang luong ciia pha dién méi. Trong Hinh 3.5, két qua nay
duge thé hien bing DOS véi U.. = 1. Pha vé6i khe ning luong gia tuong
ing véi truong hop gia tri hitu han ctia phan 4o clia ning lugng riéng &
mitc nang lugng zero. Khi Uy, ting thém nita, DOS bic¢u thi mot nhém céc
dinh hep xung quanh w = 0. Trong Hinh 3.5 , n6 dugc hién thi bang DOS
v6i Uqe = 3. Trong mé hinh Hubbard moét dai nang lugng, nhém cac dinh
hep & w = 0 dai dién cho cong hudéng Kondo [27,37]. Tuy nhién, do hiéu
ting kich thuée hitu han va su roi rac cia phuong phap ED, cong hudng
Kondo khong xuét hién 6 toan bo quy mo. Su xuat hién ciia nhém céac
dinh hep tai w = 0 c6 thé dugc hiéu la tin hiéu ctia cong hudng Kondo.
Tuy nhién, trai ngugc v6i mo hinh Hubbard hai thanh phan, ham Green
cuc bo & day 1a st chong chap ciia hai ham Green ctia hai dai nang luong
con G,(w) nhut ngudi ta c6 thé thay tit biéu thic (3.12). M&i ham Green
ctia mot dai nang luong con dude biéu thi béi mot tap Anderson véi tuong
tac Coulomb U,. dudc nhiing trong mot bé dan. Mitc nang lugng clia tap
Anderson 1a u—mU,.s = (Ue. = U,s) /2. Tap Anderson ¢6 tinh d6i xing khi
mitc nang lugng clia n6 duge dit & Ug./2. Vi Uyp > 0, tap Anderson khong
déi xting. Do do, cong hudng Kondo xuat hién trong DOS vé6i dai ning
luong con phai bi dich chuyén tit mtc Fermi. Chi déi véi tap Anderson doi
xtng, cong huéng Kondo méi dat dinh 6 mic Fermi [21,53]. Do d6, nhém
cac dinh hep tai w = 0 dai dién cho sy chong chap ctia hai dinh Kondo da
bi dich chuyén. Cé6 thé coi day la kicu tach Kondo khong déi xiing. Céc
quan sat thie nghiem vé su tach khong doéi xing Kondo trong quang pho
clia cac hat nhe 14 mot thach thic. Véi gia tri diéu chinh duge clia Ues,
cac thi nghiém quan sat thay sy tdch Kondo khong dé6i xiing trong quang
pho ciia cac hat va chiéu rong tach ting len khi tang Uqs Tai Uep, nhom
cac dinh hep bién mat va hé tré thanh dién moi. Tuy nhién, nhu trong mo
hinh Hubbard mot thanh phan, pha dién moi ton tai cho dén khi U < U,,.

Trong viung U < Uy < Ue, cd pha kim loai va pha dién moi cling ton
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tai. Do d6, MIT tht hai thuoc chuyén pha loai 1. MIT nay chi phu hgp
v6i cac hat nhe, béi vi n6 ton tai ngay ca khi U.; nhé. Qua trinh chuyén
pha la MIT chon loc loai hat.

Trong pha dién moéi, mdi vi tri mang duge chiém bdéi mot hat, va tuong
tac Coulomb ng#n can su chiém déng doi cia cac hat. Cac thi nghiém c6
thé phat hién, su ton tai ctia ving cling c¢6 hai pha, bang cach do s6 cu
tra doi clia cac hat. Khi chuyén pha, s6 ¢t tra doi thé hien mot buée nhay
gian doan vé gia tri ctia n6. Co ché chuyéen pha cho hai MIT 14 khac nhau.
Trong MIT nghich dao khe nang lugng gia ctia pha kim loai dugc phat
trien tit khe nang luong ctia pha dién moi, trong khi ¢ MIT chon loc loai
hat, su chuyén pha xay ra do su pha v clia su tach Kondo khong déi xing.
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Hinh 3.6: Gian d6 pha tai mat do s6 hat n,, = ny = 1/2. Trong viing mau xam, ca hai

pha kim loai v& dién mai cling ton tai.

Chung ta cling sé phan tich MIT thong qua nang lwong riéng cua hé
va DOS cho trudng hop U,y < D. Trong truong hop nay, MIT 1a chuyén
pha chon loc loai hat va c6 cac tinh chat tuong tu nhu trong truong hop
Uef > D, ma ching ta da thao luan ¢ trén. Ching toi tom tat cic qua
trinh chuyén pha trong gian do pha dugc vé trong Hinh 3.6 nhu sau. Trong
vung U.r > D, ¢6 hai chuyén pha, mot 1a chuyén pha nghich dao, hai la
chuyén pha chon loc loai hat. Trong chuyén pha thit nhat, su tuong quan
giita cac hat dua hé tit pha dién mai sang pha kim loai, trong khi & chuyén
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pha thi hai, tuong quan hat dua hé tir kim loai sang pha dién moi. Mot
viing dong ton tai hitu han ciia cdc pha kim loai vA dién moi gitta cac
chuyén pha kim loai-dién moi chon loc. Gia tri t6i han U, ctia chuyén pha
kim loai-dién moi nghich déo tang lén v6i U.r. N6 bién mat 6 U,y = D. Do
do, trong vung U.s < D, hiéu tng tai nhap pha cta pha dién moi khong
c6. Gidn dd pha phit hop véi viec phan tich su chuyén pha quan sat dudc
tt sut phu thuoc clia n., vao thé héa hoc, da duge trinh bay trong phan
trudc.
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Hinh 3.7: Gian do pha 6 tai mat do s6 hat n., =ny =1/3.(T =0.01,D = 1)

3.3.3. Truong hop mat do sé6 hat toan phan bang 1

Trong phan nay, ching ta nghién cttu MIT & muc do s6 hat ne = ny =
1/3. MIT kha khac biét so véi truong hop 1ap day mot nita. N6 xdy ra véi
ci hat nhe va hat nang. Trong cic tinh toan s6, thé hoa hoc dugc diéu
chinh dé duy tri n., = 1/3. Trudng hgp mat do s6 hat n, = ny = 2/3 la
ddi xting hat - 16 trong clia trudng hgp mat do s6 hat n., = ny = 1/3.

Ching to6i vé gian do pha cho truong hop mat do s6 hat n., = ny = 1/3
trong Hinh 3.7. Gia tri U, tai diém MIT nhanh chéng tang lén khi Uey
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tién dén gia tri D, trong khi né gidm tur tit khi U.; tang. Pha dién moi
chi xay ra khi cac tuong tdc Coulomb du lén (ca U va Ugs ). Trong pha
dien moi, mdi vi tri mang tinh thé duge chiém bdi mot hat trong sb cac
thanh phan hat nhe hodc hat ning, va tuong tac Coulomb ngin cin moi
cu tra doi. MIT ciing c6 thé duge phan tich thong qua nang lugng riéng
ctia he va DOS clia cac hat nhe, nhu trong truong hgp lap day mot nia.
Ning lugng rieng ctia hé trong pha kim loai va pha dién méi thé hién cac
dic diém tuong tu nhu trong trusng hop lap day mot nita. Tuy nhién, cac
tinh chat ctia DOS khac nhau.

Trong Hinh 3.8, ching toi vé do thi DOS cho céc gia tri khac nhau
ctia U, va U,y ¢d dinh. Chiing ta c6 thé thay tit biéu thitc (3.12) 1a ham
Green cuc bo, 1a su chong chap ciia hai ham Green dai con véi trong s6
khong bang nhau. Dinh Kondo, xuat hién trong DOS dai con cuc bo, cach
xa nang lugng Fermi va bi suy giam [21,53]. Do d6, dinh xuat hién ¢ mic
Fermi trong pha kim loai chi don thuan 1a sy chong chap ctia DOS hai dai
con cuc bo, va c¢6 thé né khong lien quan dén cong huéng Kondo. Do do,
MIT c6 thé x4y ra ¢ mat do s6 hat n., = n ¢ = 1/3 trai ngugc v6i mo hinh
Hubbard mot thanh phan, noi khong quan sat thay MIT & mat do s6 hat
mot phan ba. Ngudce lai v6i truong hop 1ap day mot nita, ching ta khong
quan sat thay bat ky ving ndo dong ton tai ciia pha kim loai v pha dién
moi. Tuy nhién, gan diém chuyéen pha MIT, ching t6i quan sat thay su
phan tach pha xay ra ¢ cdc mat do s6 hat gan véi 1/3.

Trong Hinh 3.9 chting toi vé do thi mat do sé hat linh dong n., nhu
mot ham ciia thé héa hoc p cho cac gia tri khac nhau cia U,.. gan vdi
diém chuyén pha U,. Chiing ta c6 thé thay trong Hinh 3.9, khi U,. < U,,
gian do clia n., khong hién thi bat ky mot doan thang ndm ngang nao tai
ne = 1/3, didu nay thé hién pha kim loai. Tuy nhién, déi véi U, gan véi
U, & phia dién moi, do thi ctia n. khong chi xuét hién mot doan thing nam
ngang thé hién trang thai dién moi, ma con c6 mot khodng trong tai cac
mat do s6 hat gan véi n., = 1/3. Trong khoang trong ay, mat do s6 hat
ner 12 bat dinh. Dic diém nay cho thay cé su phan tach pha tai cac mat
do s6 hat d6. MIT & mat do s6 hat 1/3 ¢6 tinh thong uéc. N6 khong phan

64



Hinh 3.8: DOS ctia cac hat nhe ¢ mat do s hat n., = ny = 1/3 v6i cac gia tri khac

nhau ctia U, va ¢6 dinh U = 2. (T'=0.01,D = 1).

biet hat nhe va hat ning. Moi cu tri doi déu bién méat tai diém chuyen
pha. MIT ciing dugc quan sat 6 mat do s6 hat lap day mot phan ba trong
m6 hinh Hubbard ba thanh phan [19, 20]. Ngudi ta c6 thé nhan thay ring
MIT thong udc luon xuat hién tai cdc mat do s6 hat thong uéce, khong phu
thuodc vao sy mat can bang khoi lugng ho#ic tuong tac khong bang nhau
hay khong. Tai cac mat do s6 hat thong wée, cac thi nghiem c6 thé phat
hién ra MIT nay.

3.4. Két luan

Trong chuong nay chung t6i da nghién cttu MIT trong FKM ba thanh
phan bang cach st dung 1y thuyét DMFT vé6i ED va tim ra cac dieu kién
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Hinh 3.9: Mat do so hat linh dong n., 1& mot ham ciia thé héa hoc p d6i vé6i cac gia tri
khéc nhau U, gan véi gia tri chuyéen pha U, va c¢6 dinh Uey = 2. Nét cham la n., = 1/3.
(T'=0.01,D=1).

vé mat do s6 hat ma tai d6 MIT c6 thé xay ra. Dic biet, MIT c6 thé xay
ra ¢ mat do s6 hat toan phan 1 < n < 2. Khi mat do s6 hat toan phan
1 < n <2, MIT c6 chon loc loai hat va né chi c6 thé xay ra khi mat do sb
hat linh dong bang 1/2 (n., = 1/2). O mat do sé hat mot phan ba hodc
hai phan ba, MIT chi c6 thé xay ra khi cac tuong tac Coulomb dii manh.
MIT nay xay ra véi ca hat nhe va hat nang. Ching t6i ciing quan sat MIT
nghich dao, ttc 1a su chuyén pha tit dién moi sang kim loai khi tuong tac
Coulomb tang len. MIT nghich ddo chi c6 thé xay ra doéi véi cac tuong
tac di manh giita cac hat nhe va hat nang, va dicu kién mat do so6 hat
Neg +np = 1.

Chung t6i ciing da nghién citu chi tiét cdc tinh chat MIT & mat do
s6 hat mot ntta vd mot phan ba. Tai mat do s6 hat mot ntta ching toi
quan sat thay hiéu dng lap lai ctia pha dién moi, c¢6 nghia la khi tuong
tac Coulomb tang lén, hé trude tién van & pha dién méi, sau dé tré thanh
kim loai, v& cudi cuing, quay trd lai pha dién moi. MIT truéc c6 tinh lien
tuc, con MIT tht hai khong lién tuc.Nhu trong mo hinh Hubbard mot dai
nang luong, chiing t6i ciing quan sat thay mot viing hitu han tai MIT thi
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hai, noi ca hai pha kim loai v& pha dién mai cliing ton tai. Tuy nhién, trai
ngugce v6i mo hinh Hubbard mot dai nang lugng, MIT xay ra cung véi su
tach Kondo khong déi xing trong phd ctia cac hat nhe. O mat do sb hat
mot phan ba, MIT chi c¢6 thé xdy ra doi véi cac tuong tac Coulomb du
manh.

Chting t6i tim thay s phan tach pha gan vé6i diem chuyén pha MIT tir
phia chat dien moi. Ching toi cling da xay dung gidn do pha & cdc mat do
s6 hat 1/2 va 1/3. Tuy nhién, trong luan an nay van han ché chi xem xét
céc pha thudn nhat. O nhiet do thap, ta c6 thé k¥ vong su 6n dinh cia
cac trang thai séng mat do dien tich. Cac van dé nay danh cho cac nghién

cau sau.
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Chuong 4
CHUYEN PHA KIM LOAI-DIEN MOI TRONG
MO HINH HUBBARD BA THANH PHAN KHI
CcO MAT CAN BANG KHOI LUGNG CAC
THANH PHAN

Trong chuong nay ching t6i nghién cttu &nh hudng clia sy mat can bang
khéi luong len chuyén pha kim loai-dién méi trong mo hinh Hubbard ba
thanh phan. Mo hinh Hubbard ba thanh phan mo t4 hdn hop fermion gom
hai loai hat khac nhau mat can bang vé khoi luong. Mot loai 1a cac hat
fermion hai thanh phan, va loai con lai 1a cac hat don thanh phan. Trong
khuon kho nghién citu ctia luan an, tuong tac cuc bo gitta cac loai hat duge
coi 1a bang nhau.

Chiung t6i tim thay, su mét can bing khéi lugng, ¢6 thé chuyén hén hop
tit chat dien moi sang kim loai. Qué trinh chuyén pha kim loai-dién moi
nay giéng nhu mot qua trinh chuyén pha chon loc loai hat c¢6 khéi luong
nhe hon va chi xay ra ¢ mat do hat thong uéc va tuong tac cuc bo via
phai. Ddi véi cac tuong tac cuc bo yéu va manh, sy mat can bang khoi
lugng khong lam thay doi trang thai co ban ctia hén hop. Céac két qua
chinh ctia nghién cttu dude cong bd trén tap chi Physical Review B.

4.1. Dan nhap van dé nghién ciu

Mot trong nhitng van dé hap dan trong vat 1y cac vat chat co dic 1a qua
trinh chuyen pha kim loai-dién moi. Dac biét, chuyén pha kim loai-dien
moi do tuong quan dién ti da thu hat rat nhiéu sy quan tam. Tuong quan
dién t can tré sy cu tra doi cua cac dién tit va gay ra tinh trang dinh xit
dién ti [34]. V6i nhing thanh tyu cta ki thuat nguyén tit cyc lanh, mang
tinh thé quang hoc c¢6 thé mo phéng thiyc nghiém cac moé hinh 1y thuyét
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khéac nhau vé tuong quan ciia cac hat fermion [15]. Dieu d6 da mé ra mot
giai doan md&i cho viéc nghién cttu cac tac dong tuong quan trong vat liéu.
Dac biet, dien moi Mott da duge quan sat thiy trong mang quang hoc
clia cac nguyen ti fermion “°K véi hai trang thai siéu tinh té v tuong
tac day gitta chiing [17,18]. Nhitng mang quang hoc nay mo6 phong o rang
mo6 hinh Hubbard hai thanh phan v cung cap moi lien hé gitta cac quan
sat thyc nghiém véi cac du doan ly thuyét [47]. Cac mang quang hoc ciing
c6 thé duge tao ra véi cac loai hat khac nhau va c6 thé md rong véi so
trang thai siéu tinh té 16n v sy mat can bang khéi luong 16n. Vi du, mot
hén hop clia trang thai don tuyén %Y K nhting trong cac nguyén ti fermion
hai thanh phan %Li hodc hén hop ciia trang théi hai thanh phan 34Yb
va trang thai sdu thanh phan Y da duge thuc nghiem tao nén [35,36].
Nhitng thanh tuu trén cho phép nghién ctu chuyén pha kim loai-dién moi
trong cac hé tuong quan da thanh phan. Cac nghién ctu 1y thuyét da du
doan qua trinh chuyén pha kim loai-dién méi trong mé hinh Hubbard ba
thanh phan [19,20]. Qu4 trinh chuyén pha kim loai-dién moi xay ra ¢ mat
do s6 hat thong uwée khi tuong tac cuc bo dong nhat [19]. D61 véi tuong
tac cuc bo c6 do 16n khac nhau, qua trinh chuyén pha kim loai-dién moi
ciing dugc phat hién & trang thai 1ap day mot nita [20]. Tuy nhién, trong
cic nghién citu nay, tat cd cac thanh phan cia hat déu c6 cing mot khoi
lugng. Cac thi nghiém ciing c6 thé diéu chinh khéi lugng hiéu dung cia
tung loai hat va thiét lap hdn hop c6 khdi luong khong bang nhau. That
vay, trong hén hop céc nguyen ti Li va °K | su mat can bang khoi luong
c6 thé duge diéu chinh trong mot pham vi rong [54]. Hon hop ctia cac hat
hai thanh phan c6 khoéi Iuong khac nhau trong mang quang hoc thuong
dan dén sy khac biét gitta cdc bien do nhay nat ctia moéi thanh phan. Véi
do lech so v6i gidi han can bing khéi lugng, mot s6 qua trinh chuyén pha
c6 thé xay ra va thay ddi trang thai co ban. Do d6, cac thudc tinh nhiét
do thap clia mang quang hoc chiu anh hudng clia sy mat can bang khdi
luong 1a rat quan trong va can duge nghién ctu. That vay, sy mat can
bang khoi luong trong mo hinh Hubbard hai thanh phan da dugc nghien

cttu chi tiét trong cac truong hop mot chiéu va ba chiéu, da lam ro sy canh
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tranh ctia mot s6 trang thai trat tu nhu trang thai siéu 1éng, dién tich va
trang thai trat tu spin trong mang quang hoc [37,55-57]. Viéc tdng sy mat
can bang ciia thong s6 nhay nit hodc tang su khac biet gitta do rong dai
nang luong ciia mdi loai hat ¢6 thé dan dén tinh trang mot loai hat chuyen
t trang thai kim loai sang trang thai dién moi do su tuong quan gitta cac
hat trong khi loai hat con lai van 6 trang thai kim loai hodc dién moi. Su
chuyén pha nay tuong tu nhu chuyén pha kim loai-dién méi chon loc quy
dao trong cac hé nhiéu quy dao tuong quan [58-61]. Tuy nhién, trong cac
hén hop da thanh phan cyuc lanh, chuyén pha kim loai-dién mai c6 thé cé
s6 luong thanh phan 18 trong khi diéu nay khong thé xay ra trong céc hé
nhiéu quy dao [19,20]. Do d6, nghién citu anh hudng ctia sy mat can bang
khéi Iugng lén chuyen pha kim loai-dién moi 14 mot van dé dang quan tam
nghién cttu. Trén thyc té, sy Anh hudng clia mat can bang khéi luong len
chuyén pha kim loai-dién moi trong hon hop fermion ctia hai loai hat don
thanh phan da duge nghién citu [37,55-57]. Hai thanh phan c6 cac ddc tinh
khac biét, va khac v6i cac tinh chat ctia hén hop khi khéi lugng can bang
[37]. Trong hén hop fermion-fermion ciia cac loai hat da thanh phan co6
sy mat can bang khéi luong cyc 16n, trong dé mot loai hat trong hén hop
cuc ky ning va khong chuyén dong, cac chuyén pha kim loai-dién moi dac
trung ciing da dude phat hien. Chuyén pha kim loai-dién moi c6 thé xay
ra ¢ ca mat do hat thong udc va khong thong wéc. Mac du mot loai hat
luon duge cb dinh, chuyén pha kim loai-dién moi c¢6 thé duce phan loai
1& chuyén pha tap thé, chon loc loai hat ho#ic nghich dao, tuy thuoc vao
tuong tac cuc bo va mat do hat.

Trong chuong nay, ching toéi nghién cttu anh hudng clia sy mat can
bang khéi lugng dén MIT trong hén hop fermion-fermion da thanh phan.
Hoén hgp bao gom cac hat fermion hai thanh phan va mot thanh phan. Trai
nguoc véi nghién ctu trude & chuong 3, ca hai loai hat déu c6 cung khdi
lugng va tinh linh dong hitu han. Nhiing hén hop fermion-fermion nhu vay
c6 thé dudce tao ra béi cac nguyen tit *° K hosc Li nhe hoic *°K vé6i dong
vi fermion nang ctia Sr hodac Yb. Dé mo hinh hoéa cac hén hop nay véi su

méat can bang khdi luong, chung to6i dé xuat mo hinh Hubbard ba thanh
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phan véi cac bien do nhay nat khac nhau. Trén thuc té, bien do nhay nut
c6 thé dugce diéu chinh theo thiec nghiem, bing thé ning mang tinh thé va
nang lugng giat [62]. Trong hon hop khoi lugng can bang, tuong tac cuc bo
c6 thé chuyén hén hop tit trang thai kim loai sang trang thai dién moi &
mat do s6 hat thong ude. Trong truong hop cuc do, khi mot loai hat hoan
toan dinh x1 hoac khong nhay nut, mé hinh Hubbard & trén rat gon thanh
mo6 hinh Falicov-Kimball ba thanh phan va MIT dugc phat hién ton tai &
ca hai truong hop mat do hat thong udc va khong thong wée. Do do, viéc
nghién cttu MIT trong mdi quan hé véi syt mat can bang bién do nhay nut
trong cac hé la rat quan trong dé tach biet cac thuoc tinh lugng t& ¢ nhiét
do thap dudi sy canh tranh gitta dong nang dién t va cac moi tuong quan
mot cach minh bach.

Chung toi nghién cttu mo hinh Hubbard ba thanh phan bang cach ap
dung ly thuyét truong trung binh dong (DMFT) cong v6i phuong phap
chéo hoa chinh xac (ED). DMFT da dugc st dung thanh cong dé nghien
cttu cac hé dién tit ¢6 tuong quan manh [27,49]. Cac nghién cttu truée day
vé MIT trong mo hinh Hubbard va Falicov-Kimball ba thanh phan cfing
dya trén ly thuyét truong trung binh dong (DMFT) [19,20]. DMFT chinh
xac khi s6 chiéu khong gian vo han va tinh toin dugc day du cac thing
giang dong luc hoc cuc bo [27,49]. Tuy nhién, n6 lam mat di cac tuong
quan khong cuc bo trong khong gian c¢6 so chiéu hitu han. Trong 1y thuyét
truong trung binh dong (DMFT), ching t6i da phat hién MIT chi dugce
tao ra bdi sy mat can bang khoi lugng. Sy chuyén pha nay 1a sy chuyen
pha giéng nhu chon loc loai hat c6 khéi lugng nhe hon va chi xay ra & tong
mat do sd hat thong udc va tuong tac cuc bo vita phai. Déi véi céc tuong
quan yéu va manh, sy mat can bang khoi lugng khong lam hén hgp thay

doi trang thai ctia no.
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4.2. M6 hinh Hubbard ba thanh phan va ly thuyét
truong trung binh dong

Chang t6i nghién cttu mo hinh Hubbard ba thanh phan, c6 Hamilton

c¢6 dang nhu sau

U
H=— Z taCIaCja + 5 Z NiaNia/ (41)

<i,j>,« i,aF£a’

trong do c}a (Cia) 12 toan t1t sinh (hity) d6i v6i hat fermion véi s6 lugng ti
a tai vi tri 7. o nhan ba gia tri khac nhau, vidu a = 1,2, 3. V6i n;, = c}acm
13 toan ti s6 hat ctia thanh phan o cac hat fermion tai 4, t, 1a tham so6
nhdy nat ciia thanh phan a. U la tuong tac cuc bo giita cic trang thai
thanh phan clia cac hat. Thé héa hoc i ciing dude dua ra dé kiém soét
tong mat do s6 hat n = >, (nia) /N, trong d6 N 14 s6 nit mang tinh thé.
Mo hinh Hubbard ba thanh phan c6 thé duge thuc hién héa bing cach
nhing cac nguyén tit fermion cyc lanh véi tam tuyén siéu tinh té hoic
hén hgp fermion fermion cua céc loai nguyén tit khac nhau vao mot mang
quang hoc. Tuy nhién, trong khuon khd nghién citu cia luan 4n thé ning
bay trong mang quang hoc dugc bé qua.

Sy mat can bang khéi luong chi phu thudc vao cac tham sé nhay nit t,.
Trong mo6 hinh Hubbard ba thanh phan, sy mat can bang khoi lugng thuc
st chinh 1a & su khéc biét clia cac tham s6 nhay niat. Trong mang tinh thé
quang hoc, su nhay nat ctia hat dugce thiét lap bang hiéu tng xuyén ham
clia cac hat gitta cac hd thé nang mang tinh thé lan can gan nhat. N6 c¢6
thé dugc didu chinh bing bien do thé nang mang V%' va ning luong giat
E,, ciia moi trang thai thanh phan ctia hat [62].

by A %Emng exp (—24/va) , (4.2)
trong d6 V,, = V14 /E,,. Nang luong giat E,, = k?/2m,, véi k 1a vector
song ciia laser tao thanh mang tinh thé quang hoc, va m, 1a khéi lugng
clia thanh phan «. Bién do thé nang mang V' c¢6 thé khac nhau déi véi

cac trang thai siéu tinh té khac nhau ctia cac hat. Do d6, cac tham s6 nhay
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nit cling c6 the khac nhau ké ca déi v6i cac trang thai siéu tinh té cla
cac hat giong nhau c6 khoi lugng giong nhau. Trong phan sau, chting toi
sé xem xét vé st mat can bang nhay nit t; # ty = t3. Truong hop nay c6
thé duge hiéu 14 hon hop fermion-fermion ctia hai loai hat khac nhau. Mot
loai 1& céc hat c6 mot trang thai siéu tinh té (o = 1), trong khi loai kia la
cac hat c6 hai trang thai sieu tinh té (a = 2, 3). Nhitng hén hgp nhu vay
c6 thé duge tao ra bang viec nhing cac nguyen ti “°K va 9Li, hodic cac
nguyén tit nhe %Li hoac “°K véi cac dong vi fermion nang ctia Sr hoac Yb

vao mang tinh thé quang hoc. Ching toi tham s6 hoa cac bien do nhay

nit bang
t1 + to
t= , (4.3)
2
to — 1
At=2—1 (4.4)
b1+ 1o

t 1a bien do nhay nut trung binh ctia hai loai hat, va At mo ta sy mat can
bang khdi luong gitia ching. V6i —1 < At < 1, khi At = 41 13 sy mat can
bang khoi luong cie dai, trong d6 ¢6 mot loai hat cuc k¥ ning va ¢ dinh.
Trén thuc té, khoi lugng hiéu dung ctia cac hat ty 1é nghich véi tham s6
nhay nit clia ching. Khi At > 0 cho biét hat hai thanh phan nhe hon hat
mot thanh phan va ngudc lai déi v6i At < 0. Khi At = 0 1a hdn hop khdi
luong can bang va la mo hinh tuong tng véi mo hinh Hubbard ba thanh
phan mang tinh dong nhat [19]. Trong trudng hop khéi lugng can bang,
v6i tuong tac cuc bo di manh, dien moi Mott ton tai & mat do cac hat
thong wdc [19]. Tham s6 mat can bang ctia khoi lugng At c6 thé duge diéu
chinh theo thuc nghiém trong mot pham vi rong. Vi duy, trong hoén hop
cac nguyen tit °Li va 0K, gia tri cia At c6 thé bién thién tit 0.3 dén 0.85
[54].

Chung toi nghién cttu mo hinh Hubbard ba thanh phan bang cach ap
dung Iy thuyét truong trung binh dong. Trong 1y thuyét trudng trung binh
dong nay thi nang luong riéng 14 mot ham cuc bo cia tan s6. Tuy nhién,

chi s6 khong gian trong 1y thuyét truong trung binh dong bd qua cac tuong
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quan khong cuc bo. Ham Green clia thanh phan « ctia hat ¢6 dang.
1

Ga ka. n) — - . )
(ke i) iwp + 1+ tack — D, (iwy)

(4.5)

trong d6 tan sb wy, 1a tan s6 Matsubara, e = > explik (ri —rj)] la he
s6 cau tric mang tinh thé, va >__ (iw,) 14 ning lugng rieng. Nang lugng
rieng cuc bo duge xac dinh tit dong lyc hoc clia mot hat ba thanh phan
duy nhat duge nhung trong mot truong trung binh dong. Ham tac dong

hiéu dung cta cac hat don.

A //deTZT 17— 1) o (7)
—/ ir Y > o (7)1 (), (4.6)

trong d6 G, (7) 1a mot ham Green biéu dién truong trung binh dong. G, (7)
dong vai tro la ham Green khong tuong tac so véi ham Green cuc bo. N6
lien quan dén nang luong rieng va ham Green cuc bo theo phuong trinh
Dyson
Go ! (iwn) = Go " (iwn) + Y (iwn) . (4.7)
a

O day, ham Green cuc bo bing

Gy (iwy) = /depo(e). !

4.8
Wy + =y, (iwy) + tae’ (4.8)

trong do6 po(e) = >, 0 (¢ — €;) la ham mat do trang thai khong tuong tac.
Khong mat tinh tong quét, ching toi st dung DOS dang ban nguyét

po(e) = z\/1 — &2, (4.9)

7

Véi DOS ban nguyét, tit phuong trinh. (4.7) va (4.8) ching ta c6 ham
Green biéu dién truong trung binh dong G, (iw,) tit ham Green cuc bo
[27]

2
gojl (iwn) = iwp + 1 — %Ga (iwn) - (4.10)
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Diéu kién ti hop ciia Iy thuyét truong trung binh dong yéu cau ham Green
c6 dudce tit tdc dong hieu dung trong biéu thiic (4.6) dong nhat véi ham
Green cuc bd trong phuong trinh (4.8) ¢6 nghia la.

G (jw,) = Gq (iwy) - (4.11)

Phuong trinh nay hoan tat hé cac phuong trinh tu hop cho ham Green,
né c6 thé duge tinh sé bang phuong phéap lap [27]. Phan tinh toan can rat
nhiéu thoi gian nhat 1a giai s6 ham tac dung Sy, trong biéu thic (4.6).
C6 mot s6 cach dé tinh todn ham Green tit ham téc dong Sin, [27], &
day chung toi sit dung mot phuong phap chéo héa chinh xac dé tinh toan
[27,33]. Ham tac dong trong biéu thiic (4.6) vé co ban tuong duong véi mo
hinh Anderson [27,33].

HAIM - MZ Tca + = Z NaNg + Z ‘/paapaca

a;éa
+He+ Y Epal,, (4.12)

P
trong do a;fja (apa) 12 todn t1i sinh (huy) biéu dién cho bé dan véi mic nang
lugng Epq, con V,, 14 thé lai héa ctia bé dan véi tap chat. Mdi lien he
gita mo hinh Anderson trong phuong trinh (4.12) va ham tac dong trong
phuong trinh (4.6) 13 mdi quan hé dong nhat ctia cac tham s6 clia bé dan

27,33]. 2
> M = Ao (iwn) (4.13)

wy — B
trong d6 A\, (iwy) = iw, + p— G ! (iw, ). Phuong phap chéo héa chinh xac
gidi han bé dan véi s6 hitu han n, quy dao (p=1,2,...,n, — 1) Khi dé
A (iwy) duge uée tinh bang

(ns) (s = |‘/pa|2
=1 n D

Cac tham s6 ctia bé dan dudc xac dinh tit viec cuc tiéu khodng cach d giita
Ao (iwn) va AT (iw,) theo bidu thic

M+1Z“

2
(iwn) — M) (i) | (4.15)
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trong d6 M 1a gia tri 16n nhat ciia tan s6 Matsubara [27,33], tham s6 k
duge dua vao dé cai thien viéc t6i thieu hoa & tan s6 Matsubara thap. Cu
the, ching toi st dung gia tri k = 1 trong cac phép tinh s6. Khi cac tham
sb ctia bé dan dugce xac dinh, ching toi tinh ham Green cia moé hinh dinh
xit Anderson trong phuong trinh (4.12) bang phuong phap chéo héa chinh
xac [27,33]. Chung toi ciing tinh toan s6 cu tra doi khac loai Diger =
> (ni1 (ni2 + nys)) / N va s cu tra doi cung loai Diptra = Y, (ignis) /N
Cac ty 1é s6 cu tra doi nay cho biét ty 1é cac vi tri trong mang quang hoc

dudc cu tra béi hai hat v& c6 thé quan sat duge bang thitc nghiém [18].

4.3. Chuyén pha kim loai-dién moi

Trong phan nay, ching to6i trinh bay cac két qua tinh sé bang viéc phan
tich chuyén pha kim loai-dién moi duéi tac dong ctia su mat can bang khoi
lugng duge biéu thi bang At [18]. Két qua tinh s6 thu duge bang 1y thuyét
truong trung binh dong va phuong phap chéo héa chinh xac véi 3 quy dao
cho bé dan, trén mdi thanh phan ctia tap chat (c6 nghia 1a n, = 4). Trén
thyc té, thoi gian tinh to4dn ting nhanh chéng véi ng vi tap ¢6 3 thanh
phan. D61 v6i mo hinh Hubbard mot dai nang luong, 1y thuyét truong
trung binh dong va phuong phap chéo héa chinh xac cho thay rang hai
mitc bé dan trén mdi thanh phan ctia tap thudng cho két qua tuong doi
tét [52]. Dé kiém tra do chinh xac ctia phuong phap chéo héa cinh xAc,
ching toi so sanh két qua tinh s6 ctia ching toi vdi két qua thu duge bang
ly thuyét truong trung binh dong két hop v6i mo phéong Monte Carlo theo
ki¢u Hirsch-Fye trong truong hop can bang khéi lugng (At = 0) [19]. Cac
mo6 phong lugng tit Monte Carlo 1a bo giai bai toan mot tap chinh xac
va khong giéng nhu phuong phap chéo héa chinh xac, khong chiu cac tac
dong kich thudc hitu han [27].

Dau tien, Hinh 4.1 minh hoa sy so sanh ctia tong mat do s6 hat n dudi
dang mot ham ctia thé héa p thu duge bang 1y thuyét truong trung binh
dong két hgp véi phuong phap chéo héa chinh xac va mo phong Monte
Carlo d6i v6i hai gia tri U khac nhau. Khi duong n(p) ¢6 doan nam ngang
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khong thay doi theo i, n6 biéu thi trang thai dien moi. Bé rong ctia doan
nam ngang tuong duong véi do rong viung cam. Hinh 4.1 cho thay sit nhat
quan hoan toan gitta mo6 phéng bang phuong phap chéo hoéa chinh xac va
phuong phap Monte Carlo, déi véi ca pha kim loai va pha dién moi trong
pham vi toan bo tong mat do s6 hat. Trong Hinh 4.2 ching t6i tiép tuc
cho thay hiéu qua cia viéc st dung 1y thuyét truong trung binh dong va
phuong phép chéo héa chinh xac dé xem xét chuyén pha kim loai-dién moi
trong mo hinh Hubbard, bang cach so sanh cac két qua clia viec dung 1y
thuyét truong trung binh dong va phuong phap chéo héa chinh xac trong
viéc xac dinh s6 cu tra doi ciing loai Dipa dudi dang mot ham thé hoa .
Thong qua sb cu tri doi ciing loai da khang dinh sy nhat quan hoan toan
gitta mo phéng bang phuong phap chéo héa chinh xac va phuong phap
Monte Carlo déi véi ca pha kim loai va pha dién moéi. Qua d6 ta quan sat
duge s6 cu tra doi triet tieu trong pha dién moi, tuy nhién né van hitu
han. Do do, gia tri hitu han ctia cu trid doi trong pha dién moéi khong phai
13 do kich thuéc hitu han ciia viéc tinh toan bang phuong phap chéo héa
chinh x4c. Nhu da chi ra trong cac tai liéu, gan dang Brinkman-Rice cho

thay rang s cu tra doi bién mat hoan toan trong pha dién moi Mott [63].

3 T T T f
P

tp‘,ﬂé A

2t AT
=

1} a  QMC (U=3.51)

ED (U=3.51)
o  QMC (U=2.01)

red: ED (U —?m;-
4

= U)/t

Hinh 4.1: Téng mat do s6 hat n, duge tinh bing DMFT+ED (cac dudng lién nét) va
bang DMFT + QMC (A, 0) dudi dang ham s6 thé hoa p ddi véi cac gia tri khac nhau
ctia U trong truong hop khoi lugng can bang At = 0, (T = 0.025t).

Trong thuc té, tuong tac cuc bo luon tao ra cdc bude nhay nit do,

tit d6 sinh ra hién tuong cu tra doi mic du rat nhé nhung van khéc 0
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& pha dien moi. Dac diém nay da dude giai thich bang 1y thuyét truong
trung binh dong [27,49,64,65]. Cu tra doi chi bién mat & gidi han tuong
tac manh. Trén thyc té, gan ding Brinkman-Rice dua trén ham séng bién
phan Gutzwiller va phép gan ding Gutzwiller, dé danh gia ning luong &
trang thai co ban va né cho biét s6 cu tra doi ¢ pha dién moi triet tieu
9,63]. Tuy nhién, ¢ khi s6 chiéu khong gian hitu han, khong stt dung cac
phép gan ding Gutzwiller bo sung, ham séng bién phan Gutzwiller luon
tao ra do cu tra doi hitu han déi v6i bat ky tuong tac cuc bo nao [66]. Hon
nita, viec mé rong 1y thuyét truong trung binh dong cho truong hop soé
chiéu hitu han c¢6 tinh dén cic tuong quan khong cuc bo, khi d6 da chi ra
rang s6 cu tra doi ¢ pha dien moi Mott khong triet tieu hoan toan [68,69].
Trong thuc nghiém, ngudi ta da quan sat thay do cu tra doi 6 MIT cta
cac nguyeén ti fermion hai thanh phan cuyc lanh triét tieu 6 pha dién moi
Mott, nhung c6 mot s6 luong nhd cac vi tri mang quang hoc, cu thé 1a

mot vai phan tram, van c¢6 cu tria doi § pha dien moi Mott [17].
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0.00 o bl _';_f'_ _______
-4 &3 22
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Hinh 4.2: Do cit tra doi dudi dang ham s6 ctia thé hoa u, dude tinh bing DMFT +
ED (cdc duong lién nét) va bang DMFT + QMC (A,0) ddi véi cac gia tri tuong tac
khac nhau ctia U trong trudng hop khoi lugng can bang At = 0, (T = 0.025¢) [19)].

Dé hoan thanh viéc so sanh, Hinh 4.3 thé hién ham mat do trang thai
ctia phan 4o Im G, (w —in) /7, duge tinh bang hai cach 14 1y thuyét truong
trung binh dong va mo phong Monteb Carlo [19]. Trong phép tinh 1y thuyét
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Hinh 4.3: Ham mat do trang thai (DOS), dugce tinh bang DMFT+ED (cac duong lién
nét) va bang DM FT + QMC (cac dau tron) déi v6i cac thé héa p khac nhau trong
truong hop khéi lugng can bang At = 0(U = 3t, T = 0.05t).

truong trung binh dong va phuong phap chéo hoéa chinh xac, chung toi da
stt dung 7 = 0.01¢. Mac du ¢6 cau tric cac dinh nhon ctia ham delta trong
phuong phéap chéo hoa chinh xéc, cac dac diem chinh yéu ciia mat do trang
thai thu dugce bang 1y thuyét truong trung binh dong va phuong phap chéo
héa chinh xac giéng véi cac dic diém thu duge bang 1y thuyét trudng trung
binh dong va mé phong Monteb Carlo. Kiém tra gia tri ham mat do trang
thai clia thé hoa (gia tri cia DOS tai w = 0) ching toi thay rang cac dai
luong duge xac dinh bdi ca hai phuong phap ED va QMC rat khép nhau.
Trong pha kim loai, DOS & mtc thé héa luon hitu han va triét tieu 6 pha
dien moi. T nhitng so sanh & trén vé két qua ED va QMC, chiung toi
két luan ring st dung phuong phap ED dé giai bai toan tap hieu qua véi
ns = 4 trong DMFT da cho két qua tuong xitng. Sau day, ching toi md
rong tinh toan cho trudng hop mat can bang khoi lugng (At # 0) va sau
d6 théo luan vé anh hudng clia viec mat can bang khéi lugng déi véi MIT
trong mo hinh Hubbard ba thanh phan.

Trong Hinh 4.4 ching t6i tinh tong mat do sé hat dudi dang mot ham
ctia thé hoa khi s mat can bang khoi luong bién thién trong ving At > 0
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v6i tuong tac cuc bo gidng nhau U. Gia tri tuong tac cuc bo dude chon
sao cho MIT c6 thé xay ra. Trong trudng hop U = 4t chiing t6i quan sat
thay rang su mat can bing khéi luong c¢6 thé chuyén trang thai hdn hop
tit pha dién moi sang kim loai. Hinh 4.4 ciing cho thay ring khi khong c6
st mat can bang khéi lugng, At = 0, duong n(u) thé hien mot doan nim
ngang tai n = 1 va n = 2 nhu vay. Hén hop chi 6 pha dién moi v6i mat
do hat thong udc [19]. Khi sy mat can bang khdi lugng At tang, cac doan
nam ngang trén do thi gidm dan do rong va sau dé bién mat khi sy mat
can bang khéi luong 16n. Nhitng biéu hien dé cho thay su chuyén pha tit
pha dién moi sang kim loai xiy ra do sy mat can bang khdi luong & cac
mat do thong ude. Trén thuc té khi At ting cac hat hai thanh phan trd
nén nhe hon va cidc hat mot thanh phan tré nén ning hon. Do tinh chét
nay, tinh di dong clia cac hat hai thanh phan cfing c6 xu huéng ting len.
O mitc do mat can bang khoi lugng 16n, né vugt qua tuong tac cuc bo va
hon hop tré thanh kim loal.

3 . I ' 1 : | : I : LIl |

Hinh 4.4: Téng mat do s6 hat n dudi dang mot ham ctia thé héa p déi véi syt mat can

bang khoi lugng duong (At > 0) tai tuong téc co6 dinh U = 4¢(T = 0.02t).

Tai gi6i han At = 1, cac hat mot thanh phan trd nén dinh x1, cac hat
hai thanh phan van c6 thé di chuyén. Theo cach d6, sut mat can bang khoi

luong chi c6 thé chuyén trang thai hén hop tit trang thai dien moi sang
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kim loai va khong thé lam hén hop méat trang thai kim loai.

Tiép theo, chiing toi tiép tuc xem xét syt phu thudc ciia tong mat do sb
hat vao thé héa p nhung trong truong hgp nguge lai clia sy mat can bang
khoi lugng khi (At < 0). Hinh 4.5 cho thay rang ddi v6i mot tuong téc cuc
bo nhat dinh khi U = 2, 5t sy mat can bing khoi luong chi c6 thé chuyén
hon hgp tit pha kim loai sang pha dién moi. Véi su gia tang |At], cdc hat
hai thanh phan trd nén nang hon, va cac hat mot thanh phan tré nén nhe
hon. Khi |At| vAn con nho, n(u) khong c6 bat ky doan ndm ngang nao va
hé § trang thai kim loai. Cac doan ndm ngang, biéu thi trang thai dien
moi chi xudt hién néu |At| 16n hon mot gid tri t6i han. Dieu d6 xay ra 6
mat do thong uéc n = 1 va n = 2, tuong tu nhu truong hop nguge lai véi
At > 0 (xem Hinh 4.4). Tai gi6i han At = —1, cac hat hai thanh phan trd

nén dinh xi. Tuy nhién, nhdy ntt clia cdc hat don thanh phan van con

ton tai.
3 |
2L .
a
e A=-02
— At=-0.5
----------- At=-0.9
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Hinh 4.5: Tong mat do hat s6 n dudi dang ham thé s6 ctia thé hoa p déi véi su mat

can bang khoi lugng am (At < 0) tai tuong tac ¢6 dinh U = 2.5¢(T = 0.02t).

Déi véi tuong tac khac loai yéu, cac hat don thanh phan & pha kim loai.
Tuy nhién, khi tuong tac khac loai tang lén, dai nang lugng ctia hat don
thanh phan bi tach thanh hai dai con, ngan cich bdi mot khe nang luong.
Diéu nay tao nén MIT do tuong quan khéac loai hat. Trén thyc té, mo hinh
v6i At = —1 tuong duong v6i mo hinh Falicov-Kimball khong spin ddi véi
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Hinh 4.6: Him mat do trang thai (DOS) ctia cdc hat hai thanh phan (duong lién nét
mau xanh lam) va cia cdc hat mot thanh phan (dudng chAm mau do) déi véi sy mat
can biang khéi lugng duong (At > 0) tai tong mat do s6 hat ¢6 dinh n = 1 vA tuong
tac U = 44(T = 0.02¢).

tuong tac manh [32]. Mo hinh Falicov-Kimball khong spin ciing phét hién
chuyén pha kim loai-dién moi Mott bang cach tach dai nang lugng dan
thanh hai dai nang lugng con [32,69,70]. MIT c¢6 thé dugc hiéu chi tiét hon
thong qua khéao sat dac diém ctia DOS. Trong Hinh 4.6 v& 4.7 chiing toi
vé biéu do DOS clia cac hat 6 mat do thong uéc n = 1. Mat do thong udc
khac n = 2 tuong duong v6i n = 1 thong qua phép déi xting hat-16 tréng.
Hinh 4.6 va 4.7 mot lan nita khang dinh su ton tai MIT do mat can bang
khoi lugng & ca hai viing At > 0 va At < 0. Khi khong c6 sit mat can bang
khoi luong, At = 0, cic hat cia hai loai tham gia nhu nhau vao MIT dugc
tao nén béi tuong tac cuc bo [19].

Tuy nhién, nhu da dé cap trudc trong Hinh 4.4 va Hinh 4.5, trong ving
At > 0 , st mat can bang khdi luong chi c6 thé chuyén trang thai hén
hop tit pha chat dién moi sang pha kim loai, trong khi tai vimg At < 0,

né chi chuyén trang thai hén hop tit pha kim loai sang pha dién méi tai
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vimg At > 0, khi gia ting At cac hat hai thanh phan tré nén nhe hon,
va cac dai nang luong hau hét bi cac hat chiém git. Diéu nay cho thay
rang sy mat can bang veé khéi luong cling gay ra sy mat can bang cu tra
gitta hai loai hat. Tai gidi han cyc dai, At = 1, cic hat mot thanh phan
trd nén dinh x1 va chi cidc hat hai thanh phan tham gia vao MIT. Ching
ta c6 thé goi MIT do mat can bang khoi luong 13 MIT chon loc loai hat.
Trong MIT nay, cac hat nhe hon tham gia cht yéu vao viéc chuyén trang
thai hon hop vé trang thai kim loai. Tuy nhién, MIT chon loc loai hat nay
khac v6i MIT chon loc quy dao [58-61].

1.0

i

Lh
—
I

e
Lh

T T

1
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Hinh 4.7: Haim mat do cac trang thai (DOS) clia cac hat hai thanh phan (duong lién
nét mau xanh lam) va clia cdc hat mot thanh phan (dudng cham mau do6) déi véi sy
mat can bang khdi lugng am (At < 0) & tong mat do hat ¢ dinh n = 1 va tuong tac
U = 2.5¢(T = 0.02t).

Trong MIT chon loc quy dao, dai nidng lugng rong van & trang théi kim
loai trong khi dai nang luong hep chuyén sang trang thai dién moi. O MIT
chon loc loai hat nay, cac dai nang luong clia cd hai loai hat déu la dien
moi va khi MIT xay ra, ching cuing tré thanh kim loai, nhung cac hat nhe
hon chiém wu thé. Chi 6 gi6i han At = 1, cac hat nang trd nén dinh xu.
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Tuong tir v6i viing At > 0, khi At < 0, sy mat can bang khdi lugng ciing
gay ra s\t mat can bang cu tra gitta hai loai hat, nhung sy mat can bang
cu tra nay khong manh nhu 6 vung At > 0. Tai giéi han At = —1, cac hat
hai thanh phan tré nén dinh xt& do bién do nhay nut ctia ching triét tiéu.
Chung t6i ciing dé cap dén MIT tao ra bdi st mat can bang khoi luong tai
viing At < 0 nhu MIT chon loc loai hat bdi vi cac hat nhe hon chiém uwu
thé hon céc hat nang hon trong qua trinh chuyéen pha. Tréai véi MIT chon
loc quy dao, trong do6 cac hat ctia ca hai spin luén tham gia vao qua trinh
chuyén pha [58-61], tai vimg At < 0, cidc hat mot thanh phan tham gia
chtt yéu vao MIT. Diéu nay tuong tir nhu MIT dang dién moi Mott clia cac
fermion khong spin trong mo hinh Falicov-Kimball [32,69,70]. MIT xay ra
khi dai nang luong hat don thanh phan bi tach ra bdi mot khe nang luong
do tuong tac khac loai. Cac thi nghiem c6 thé quan sat MIT tao ra bdi su
mat can bang khoi luong bang cach do cac sé cu tra doi. That vay, MIT
clia cac nguyeén ti *°K cuc lanh da duge phat hién bang cach do sb cu tra
doi [17]. Trong hinh 4.8 chtng t6i vé do thi s6 cu tra doi cung loai va khéac
loai ¢ tong mat do hat n = 1 § ca ving At > 0 vi At < 0. C6 thé thay
st gian doan clia s6 cu tri doi nay tai diem MIT. Diéu nay chiing t6 rang
MIT la chuyén pha bac mot.
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Hinh 4.8: S6 cu tri doi cing loai Diyys (hinh tron mau do) va s6 cu tra doi khéc loai

Diyter (6 vudng mau xanh lam) é mat do tong sb hat c¢6 dinh n = 1(T = 0.02t).
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Hinh bén trai thé hién viing At < 0(U = 2, 5t), trong khi hinh bén phai
thé hien viing At > 0(U = 4t). Khi At > 0, bang bén phai ctia Hinh 4.8
cho ching ta thay rang s6 cu tra doi trong pha dién moi nhé nhung c6 gia
tri khac 0 nhu da thio luan trude day. Véi su gia tang sy mat can bang
khoéi lugng, tai MIT, s6 cu tra doi cing loai ting dot ngot, trong khi s6 cu
tra doi khac loai gidm vé 0. Trén thuc té, véi sy mat can bang khéi luong
16n, trang thai kim loai chiém wu thé béi cac hat hai thanh phan. Do do,
s6 cu tra doi cing loai tang lén, trong khi s6 cu tra doi khac loai c6 xu
huéng bién mat khi At — 1. Nguoge lai véi viing At > 0, tai viing At < 0
(bang bén trai ctia Hinh 4.8), cu tri doi cung loai giam xudng 0 khi |At]
tang. Ro rang la trong ving nay, cdc hat hai thanh phan tré nén nang
hon, va trong gi6i han At — —1 cac hat thuc té ducc dinh xi. Do do6, s6
ctt tra doi cliing loai c6 xu huéng bién mat khi At — —1. Tuy nhién, s6
cu tra doi khéc loai van hitu han trong pha dién moi. Trén thuc té, trong
viing At < 0, st mat can bang khoi luong sé chuyén hén hop tit trang thai
kim loai sang trang thai dién moi. Do d6, MIT chi c6 thé xay ra déi véi
tuong tac cuc bo nhé hon gia tri t6i han ctia tuong tac cuc bo déi véi MIT
trong truong hop can bang khdi luong. Tuong tic cuc bo trong pham vi
gia tri nhu trén khong di manh dé triét tieu cu tra doi. Thay vao dé né
tao ra nhdy nut 4o dan dén cu tra doi cia cac hat khac loai, mic du dai
ning luong clia cac hat don thanh phan da md ra khe nang lugng.

Dé mo ta anh hudng ctia MIT tao ra do tuong quan trong trudng hop
méat can bang khoi lugng, trong Hinh 4.9 ching toi trinh bay sy phu thuoc
clia s6 cu tra doi vao tuong tac cuc bo doéi v6i sy bién thien At. Trong
truong hop khoi lugng can bang (At = 0), Digter = 2Dingra- Ca cur tri doi
ciing loai va khac loai déu thay doi gian doan tai MIT, va ching suy gidm
4 trang thai dien moi. Khi ¢6 sit mat can bang vé khoi luong, chi ¢6 cu tra
doi ciing loai ho#ic khac loai méi c6 biéu hien bat thusng tai MIT.

Trong viing At > 0, cu trt doi clia cac hat hai thanh phan ciing cho
thay sy triet tieu nhanh choéng tai MIT, trong khi cu tra doi khéc loai lien
tuc giam khi tang tuong tac cuc bo. Cac biéu hién nay trai ngude nhau

tai ving ngugce lai v6i At < 0. Chung chi ra vai tro tich cyc cta cac hat
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Hinh 4.9: S6 cu tra doi cing loai Dy, (hinh tron mau do) va s cu tra doi khac loai
Dinter (6 vuong mau xanh lam) ¢ mat do tong s6 hat ¢d dinh n = 1 va sy mat can

bang khoi lugng khac nhau (T = 0.02¢).

hai thanh phan trong viing At > 0 va ctia cac hat don thanh phan trong
ving At < 0 tai MIT. Diéu nay c6 nghia 13 cic hat nhe hon méi tham gia
tich cuc vao MIT. Trong pha dién moi, cu tra doéi suy giam, nhung ching
van hitu han va chi bién mat & gi6i han tuong tdc manh. Cac cu tri doi c6
thé quan sat bang thuc nghiém, nhung day 1a mot thach thic déi véi cac
quan sat thuc nghiem vé su gian doan s6 cu tri doi tai diém chuyén pha.

Trong hinh 4.10 chiing t6i tong két két qua thu dudge bang biéu do pha
biéu thi MIT trong mit phang thong s6 (At,U) tai tong mat do sb6 hat
thong uée. Gidn do pha dugce xay dung tit su phu thudce clia tong mat do sd
hat vao thé héa nhu da thio luan trudc day. Pha dien moi duge xac dinh
khi c6 mot doan thang bang xuat hien trong dudng n(u). Trai ngudc véi
mo6 hinh Hubbard hai thanh phan, chting t6i khong quan sat thay bat ky su

ton tai dong thoi clia pha kim loai va dién moi [47,48]. Bang cach gia tang
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At, gia tri U t6i han tang mot cach don diéu. Tuy nhién, vi —1 < At < 1,
MIT tao ra béi syt mat can bang khoi lugng chi xdy ra & mot pham vi
tuong tac cuc bo hitu han vita phai. Dbi véi cac tuong tac cuc bo yéu va
manh, sy mat can bang khéi lugng khong thé lam hén hgp thay doi trang
thai co ban ctia né. Trong hén hop fermion clia nguyén t *°K va SLi, At
c6 thé bién thien tit 0,3 dén 0,85 [54]. C6 kha nang phat hien MIT tao ra
bdi sy mat can bang khéi lugng trong hdn hop nguyén tit cyc lanh ¢ mat
do hat thong wéc va tuong tac cuc bo vira phai.
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Hinh 4.10: Gidn do pha tai tong mat do s6 hat n = 1(T" = 0.02)

4.4. Két luan

Trong chuong nay, chung toi da nghién citu MIT tao ra bdi sy mat can
bang khoi luong trong mo hinh Hubbard ba thanh phan. V6i DMFT va
phuong phap chéo hoa chinh xéac, chung t6i da phat hién MIT tao ra béi
st mat can bang khoi luong 6 tong sb6 hat thong wéce, gidng nhu trong mo
hinh Hubbard ba thanh phan can bang [19]. MIT dugdc tao ra hoan toan
béi sit mat can bang khoi lugng. Sut mat can bang khoi luong duong chi c6
thé chuyén hén hgp tit pha dién méi sang pha kim loai, trong khi su méat
can bing am lam hén hop chuyén tit pha kim loai sang pha dién maéi.

Nghién cttu MIT trong mo hinh Hubbard ba thanh phan khi c¢6 sy méat
can bang khdi lugng, ching toi cling da tinh toan sb cu tra doi clia cd hat
hai thanh phan (Diy..) v céc hat khac loai (Dyyer ) dudi dang ham At va
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tuong tac cuc bo U. Tai gia tri U t6i han, s6 cu tra déi thé hién gian doan,
biéu thi MIT la chuyén pha bac mot. Su mat can bang khéi luong cang
16n, MIT xay ra 6 gia tri U t6i han 16n hon. Gidn do pha bieu dién MIT
trong mat phang (At, U) cling dugce xay dung. Gidn do nay cho thay MIT
chi xdy ra § cac tuong tac cuc bo vita phai. Déi véi cac tuong tac cuc bo
yéu va manh, sut mat can bang khoi luong khong lam heé thoat khoi trang
thai ban dau.

Trén thuc té, sy mat can bang khéi lugng gay ra sy mat can bang do
cu tri giita cac loai hat, va cac hat nhe hon chiém wu thé trong chuyen
pha kim loai-dién méi. Chuyén pha kim loai-dién moi c¢6 thé duge hieu
1a su chuyen pha c6 chon loc cac loai hat nhe. Cac dic diém nay khac
v6i céc bieu hién ctia hé can bing khéi luong. Ching t6i du doan chuyen
pha kim loai-dién moi tao ra bdéi syt mat can bang khoéi lugng trong hén
hop fermion-fermion clia cac nguyén ti cuc lanh, ching han nap vao mang
quang hoc hén hgp ctia nguyen tit “°K va ®Li. Bing cach do t¥ 1é ctia cac
vi tri cip déi trong mang tinh thé quang hoc, chuyén pha kim loai-dién
moi c6 thé dude quan sat bang cach diéu chinh ty lé méat can bang khoi

lugng.
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Chuong 5
HIEU UNG KONDO TRONG HE DA THANH
PHAN CO DAI NANG LUGNG PHANG

Trong chuwong nay chung toi nghién cttu hiéu ting Kondo trong hé da
thanh phan c6 dai nang lugng phang [26,71]. Hé da thanh phan & day
duge tao nén do 6 co s clia mang tinh thé c6 nhiéu nit mang khong
tuong duong nhau. Cu thé hé da thanh phan dudc xem xét biang nghién
citu dong luc hoc ciia dién ti trong mang tinh thé Lieb. Do cau tric dac
biét clia mang tinh thé Lieb ma dong luc hoc ctia dién t tuong duong nhu
la hé c6 3 loai hat fermion khac nhau, moi loai hat fermion ¢6 hai thanh
phan spin. Chuong nay cé hai phan. Phan 1 ching t6i nghién ctu hiéu
ting Kondo trong mang tinh thé Lieb v6i mot tap tir [4,26,72,73]. O phan
2, chiing to6i nghién ctu hiéu tng lien két Kondo trong mang tinh thé Lieb
v6i day di cic tap tir trén moi nit mang. Cac két qua nghién citu chinh da
dugce cong bd trén tap chi Communications in Physics va tap chi Annals
of Physics. Trong chuong nay c6 dung mot sd6 cum tir viét tat nhu PAM,
LM, SC, FSC, FLM....dugc chi thich trong bang viét tat ¢ dau luan an

trang so 7.

Phan I. Hiéu ting Kondo trong mang tinh thé Lieb

c6 mot tap tu

5.1. Dan nhap van dé nghién ciu

Sé hitu tinh dac biét, tuong quan dién tit trong mang tinh thé c6 dai
nang luong phing da thu hit rat nhiéu sy chi ¥ clia cac nha nghién ctu.
Trong mang tinh thé c6 dai nang lugng phang, tuong tac Coulomb ciia céc

dién t1¢ chiém wu thé tuyet déi so véi dong nang, hé qua 1a xuat hién cac
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hién tugng hap dan nhu tinh chét sit tit dai nang lugng phang [71] hodc
hi¢u ting Kondo phan t1t [26]. Khi tap tir lien két v6i cac dién 1 dan tu dai
niang lugng phang, sé tao ra ciap don tuyén Kondo phan ti v6i mot dien ti
dan duy nhat va ngin chan sy tham gia clia tat ca cac dién tit dan khac,
tham gia hinh thanh ciap don tuyén. Bén canh d6, trong mang tinh thé
Lieb, céc dién ti dan ciing thé hien tinh chat gidng véi cac dién ti 6 gan
cac goc ciia ving Brillouin thit nhat [26,71]. Khi mot tap chat tiu duge lien
két véi cac dién tit dan nhu vay, chiing sé tao ra hiéu tng Kondo khe mém
[25,74]. Bang cach nay, mang tinh thé Lieb cho phép chiing ta nghién citu
su canh tranh gitta hieu ting Kondo khe mém va hiéu ting Kondo phan ti
khi tap chat tr tinh dugc lien két vé6i ca dien t dan & ving nang luong
phang va khe mém. Vé ban chat sy canh tranh dé thé hién hiéu tng tuong
quan da thanh phan. V6i muc dich nhu vay, ching toi tién hanh nghién
citu hiéu tng Kondo trong mang tinh thé Lieb. Trai ngudc véi nghién citu
truée day, tap chat tit chi dugce lien két véi cac dien ti dan ving ning
luong phang, trong nghién cu nay, tap chat tit duge lien két véi ca dien
tt dan ctia dai nang luong phang va khe mém. Dé dat duge diéu nay, ching
toi da md rong sy lai hoa cuc bo gitta tap chat ti va dién tit dan. Sy lai
héa cuc bo ciia tap chat tir tai vi tri goc vudng clia mang tinh thé Lieb
lam xuét hién hiéu ing Kondo khe mém, trong khi sy lai héa khong cuc
bo gitta tap chat tit & vi tri géc vuong va dién tit dan tai cac vi tri 1an can
gan nhat ve co ban lam xuét hién hién tugng Kondo phan tit [26]. Qua do,
chiing t6i c6 thé nghién ctu sy canh tranh giita hiéu tng Kondo khe mém
va Kondo phan ti trong mang tinh thé Lieb.

Chiing t6i sé sit dung phuong phap tinh s6 nhom tai chuan héa (NRG)
dé gidi hieu ting Kondo duge dé xuat [22-24,74]. Vé co ban, NRG dugc dé
xuat dé gidi quyét hieu ting Kondo trong kim loai. NRG mé ta chinh xéc
tat ca cac ché do c6 thé xay ra trong hiéu ing Kondo. NRG ciing da dugc
md rong dé gidi quyét hieu ing Kondo trong cac moi truong khac nhau,
chang han nhu trong cac hé c6 khe mém, chat siéu dan, v.v...[74]. Gan
day, NRG dugc ap dung thanh céng cho hiéu ing Kondo trong hé c6 dai
nang lugng phang [26].
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5.2. Mo hinh

V6i mo6 hinh 13 mang tinh thé Lieb dugc mo phéng bing mang quang
hoc [75], nhu cac nguyeén t1t sieu lanh [76] va hinh thanh nhu mot phan i
[77]. Chung to6i xét mot tap chat tu, duge dat ¢ mot vi tri géc vuong clia
mang tinh thé Lieb [71] (vi tri A trong Hinh 5.1) va lai héa véi cac dién
ti dan tai vi tri A cling nhu tai céc vi trf 1an can gan nhat. Hamilton ciia

mo hinh ¢6 dang

H=-t Z cjgcjg + EZnQU + U?”Lffmnﬁ¢
<i’j>’o- g

—i—VOZCTAUan—l- He. +V; Z cl-LUfAU—i—H.c, (5.1)
o i(A),o

trong do c;.ra (cir) 1a toan tit sinh (hiy) hat ctia dién tit dan tai nat i vé6i
spin o, tham s6 ¢ 14 tham s6 nhdy nut. Trong nghién citu nay, ching toi

chi tinh dén nhay nat 1an can gan nhat.

o

Hinh 5.1: Cau trac mang tinh thé Lieb.

Tap chat tit tinh (chdm bén trén) duge lai hoa véi dién ti dan 6 vi tri
géc (nit A) ciing nhu 6 vi tri tam canh, xung quanh vi tri goc (nat B va C)
ctia céc dien tit dan. f1 (fa,) 1a toan tit sinh ( hity) didu khién tap chét

v6i spin o tai diém A. nﬁg = fLafAU 14 toan tit s6 clia tap. € 1a mic nang
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lugng cta tap va U la tuong tac Coulomb cuia cac dién tit tai vi tri tap.
Tap lai hoa véi cac dién tt dan tai niat A véi bién do Vp va véi cac dién tit
dan tai cac vi tri lan can gan nhat véi bien do V4. Khi V; = 0, Hamiltonian
trong biéu thitc (5.1) thé hieén hi¢u ting Kondo c¢6 khe mém [25,74]. Khi
Vo = 0, Hamiltonian trong biéu thitc (5.1) mo ta vé co ban hiéu ting Kondo
phan tit [26]. D6i véi cac lai hoa hitu han Vg, Vi, Hamiltonian trong bicéu
thitc (5.1) s mo ta sy canh tranh gitta hiéu ting Kondo khe mém va hi¢u
ting Kondo phan tit, c6 thé xay ra trong heé.

Chung t6i tham s6 héa cac bien do lai héa nay bang dua tham s6 o va
bién do lai héa V nhu sau.

Vo= 5(1+a)V; 52
Vi=s(-a)V (5.3)

Khia=1Vy=Vval; =0 Khia=-1,Vg =0valV; = V. Khi
—1<a<1,cdV,vaV; déu hitu han. Tham s6 o mo ta moi quan hé khéc
biet gitta V, va V;, trong khi V' 13 bién do lai héa tong. Hien tng Kondo
hoan toan phu thudc vao ham lai héa [22-24,74]

Aw) = 3 STl — ()] Ty, (5.4
k

vGi I’L = (W, 2V) cos (ks /2) , 2V cos (ky/2)) va ho(k) 1a Hamiltonian Bloch

cia cac dién ti dan

0 —2tcos (k;/2) —2tcos (ky,/2)
ho(k) = | —2tcos (k./2) 0 0 . (5.5)
—2t cos (ky/2) 0 0

5.3. Két qua tinh sé

Ching toi st dung phuong phéap tinh s6 NRG dé giai quyét hiéu ting
Kondo trong mang tinh thé Lieb, dudc mo ta béi Hamilton trong biéu thiic
(5.1). Ve co ban phuong phap NRG 1a phuong phap tinh s6 cho nhom tai
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chuan hoéa [22-24, 74]. Tai liéu tong quan [74] mo ta chi tiét phuong phap,
& daychtng t6i chi diém lai cac dac diém chinh ctia phuong phap. Phuong
phéap NRG giai mo hinh Anderson mot tap c6 dang

H = Hinp + Hbath + Hinp bath 5 (56)

trong do
Himp = ngf;_fo + Uf#fojfL?

_ +
Hyatn = E EkCp Chos
ko

Himp—bath - Z Vi (f:cko + C;{;'_Ufa) .
ko

V6i Hamiltonian trén, toan tit ¢ (cy,) la toan tit sinh (hiy) dien t
dan ¢ trang thai c6 dong lugng k va spin o, fI (f,) 1a toan tit sinh (hiy)
tap c6 spin o,¢; la mic nang luong cua tap va U la tuong tac Coulomb
cuc bo clia tap, €, 1a hé thic tan sac ctia dién tt dan va V;, 13 hé s6 lai hoa
gitta dién tit dan va tap. Haminltonian (5.1) 1a mot dang ctia Hamiltonian
trén anh hudng cia dién tit dan lén tap duge xac dinh thong qua ham lai

hoa
Aw)=7Y V26 (w—ep).
k

Hamiltonian (5.6) c6 thé viét lai nhu sau

1 1
H = Hjp, + Z / deg(o)al a., + Z / deh(e) (flazy +al,f,) .
7 -1 7 -1

Trong d6 al a., théa man hé thic phan giao hoan
lal,, acror] L =0(e—¢€)dsor
g(e) la ham nghich déo ctia ham e(w), c6 nghia la g(e(w)) = w va ham lai
hoa h(w) duge xac dinh nhu sau
de(w)

Aw) = m bl (w),
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Chiing ta xac dinh mot thong s6 A > 1 dé gian doan theo thang loga-

rithmic cho dai nang luong dan.

r,=E2AN"".n=0,1,2,....
dy = A" (1=,
Trong mot khoang gian doan, ching ta dua ra mot tap hop ham chuan

truc

Le:tiwnpa
Vnpt(e) = 6/% khi z,,1 < & < x,, ngoai khodng trén.

Trong co s6 cac ham chuan xung lugng ching ta thu duge

Ueg = Z [anpaz/};:p(‘g) + b”pgwr_p(g)}
Tp

Trong doé
1

Anpe = /dS [’lﬁjlp(é)}* Qe

-1
1

bupo = /ds [Ury(8)] e
—1
Cubi cuing ching ta thu duge Hamiltonian sau khi luge bd cac s6 hang c6

p # 0, va ky hiéu lai a,pr = an0[74]

1
t ¢ -
t e EU £ En (M no + 7 bno) (5.7)

+ % ZU: (; (vial, + 7, bi;)) fo.

Trong do
+.n
et = [ deA(e)e
n +,n )
[ deA(e)
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—+n Tk —-n —Tn+1
§ day chang ta ky hieu tich phan [ de = [ de, [ de = [ de. Suluge
Tn+1 —In

b6 cac s6 hang p # 0 duoge 1y gidi 14 cac s6 hang nay lien két vé6i tap thong
qua s6 hang p = 0 va lién két ngoai s6 hang p = 0 va p # 0 clia hé s6
((1=A"') = 0 khi A — 1. Tt Haminltonian (5.7) ching ta c6 thé bién

doi né thanh cac toan tiur sau

1 . B
o= = nna+ nbno )
Co \/EZ(VG gt )

n

Trong do

So=> | (i) + (w)?] = /_1 d=A(e),

n 1

0
Cno = E (unmamcr + Unmbma) .
m=0

Cac he thiic hoi quy [76]

D

V&0
o m.
V&

1

Un+1,m = t_ [(6;51 - 8n) Unm — tn—lun—l,m} )
n
1

Un41,m = t_ [(57; - 571) Unm — tn—lvn—l,m} )
n

chung ta thu dugc Hamiltonian nhu sau

H = H@'mp + \/%Z (f(;I-COO' + Czr)gfa)

(0. 9]

+ Z [5710;[100710 +tn (C:[Lgcn—l—la + CIL+1UCTLO'>:| )

on=0
trong do
AA A=A
n = 2\/1 _ /\—Qn—l\/l — AN2n-3 A ’
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Hamiltonian nay cé thé chéo héa bing phuong phép chéo héa lap lien tiép
va tit d6 c6 thé tinh dude cac dai lugng vat 1y quan tam [74]. G6i chuong
trinh tinh s6 hiéu tng NRG Ljubjana dugc st dung [78,79]. Trong tinh so,
nita chiéu rong ctia dai nang luong D = 2v/2t = 1 dude ding lam don vi
nang lugng.

Chiing toi dat I' = 7V? va chi xét truong hop ddi xing € = U/2. Trong
NRG, ludi logarit duge roi rac héa theo ludge do Z véi miic cat nang lugng
A = 2 [78,79]. Tat ca cac dai lugng tinh toan dugce tinh trung binh trén
N, = 8 mat ludi logarit xen ké nhau ciing véi cac tham s6 tao xen ké
z = 1/N, [78,79]. Luéi logarit dugc roi rac héa mot cach tyw dong trong
chuong trinh tinh s6 khi cho tham s6 z, N, vd A. Dai luong nhiét dong
hoc ctia tap O dugc dinh nghia 1a Oy = Ot — 0522 trong d6 Oy la dai
lugng nhiét dong ctia toan hé va Oggt) la dai lugng do khi khong c6 tap [74].
Day 1a sy dong gép ciia tap tit vao dai lugng nhiét dong lyc hoc. Gidng véi
nghién citu trude, dé xem xét diac diém cia dai ning luong phing, ching
toi mé rong dai nang lugng nay bang mot dai lugng duong nho n, tic 1a
thay thé A(w) — A(w +in) [26].

Trong Hinh 5.2, chting toi trinh bay do thi entropy ciia tap vdi cac thong
s6 a khac nhau. Khi o = 1, entropi tap biéu hién 2 ché do. o) nhiét do
thap, Simp = In2. Ché do nhiet do thap nay la mémen cuc bo (LM). Tap
chat tir hoat dong nhu mot momen cuc bo, do d6 Sy, = In2, [22-24,74].
Khi nhiet do tang, entropi tap tdng vé ché do quy dao tuy do (FO) véi
gia tri entropy 21n2. Khi nhiét do cao 1a ché do FO [22-24,74]. Dung véi
mong dai, truong hop a = 1 sé xuat hién hién tugng Kondo trong dai nang
luong khe mém, do a = 1 dudce hiéu 1a Vy = V va Vi = 0. Véi trudng hop
nay, tap chat ti chi lién két véi cac dieén tit dan tai nat A. Vi cac dién ti
dan tai nit A xuat hien dai nang luong khe mém, do d6 hiéu ttng Kondo
la ¢ dai ving nang lugng khe mém [25,74]. Khi o gidm vé phia giéi han
nguoc lai o« = —1, ché do méi véi mitc nhiet do thap hon ché do LM xuéat
hién. Trong ché do nay, entropy tap nhé hon trong ché do LM va gidm dan
theo gia tri ctiia entropy tap trong gi6i han a = —1. Khi a = —1, 1 =0

va Vi = V ¢6 nghia 1a tap tut dudc két ndi véi dien tit dan tai cac vi tri
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Hinh 5.2: D6 thi entropy ctia tap déng vai tro nhu mot ham sé do cia nhiet do déi véi

cac gia tri khac nhau cia a. U = 0.5, = 0.001,n = 1077,

trung diém moi canh. Mat do cuc bo clia cac trang thai dien ti dan tai
vi trf trung diém moi canh cho thay ca dic diém dai nang lugng khe mém
va dai phang. Diéu nay dan dén hieu ting Kondo phan ti, trong do cac
dien tt dan ctia dai nang luong phang déng vai tro chi phéi trong su hinh
thanh cip Kondo don tuyén phan ti [26]. Cac dieén ti dan cia dai niang
luong khe mém khong lien quan dén sy hinh thanh cip Kondo don tuyén
phan tit [26]. Tuy nhién, trai nguge véi nghién ciu truée day, lai hoa trong
truong hop a = —1 1a phu thuoc dong luong. Véi diac diem nay, entropy
tap khong tiép can véi gia tri clia entropy tap trong hiéu ting Kondo phan
ti [26]. O nhict do du thap, vi du dién hinh 1a nhé hon 7, sé xuat hién ché
do lien két manh. Tuy nhién, ché do nay 1a gid, do gia tri hitu han cia 7.
Trong gi6i han n — 0, ché do nay bién mat. Ngoai ra, trong ché do nay,
entropy tap bién thién xung quanh gia tri entropy ciia ché do LM.

Gidng nhu trong nghién ciu trude day [26], két qua NRG phu thuoc
vao tham s6 mé rong 7 nhu dugde trinh bay trong Hinh 5.3. Trong hinh 5.3,
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chiing t6i vé biéu thi su phu thudc vao nhiét do clia entropy tap déi véi
cac gia tri khac nhau cta 7. Ching to6i xét truong hop a« = —1, vi trong
truong hop nay, muic do anh hudng clia dai ning lugng phang la manh
nhéat, nhu da dugc chi ra trong Hinh 5.2. C6 thé thay, trong Hinh 5.3 véi
ché do LM va FO, tap chat entropy doc lap véi n. Tuy nhién, trong ché do
hiéu tting Kondo phan ti, entropy tap phu thuéc vao n theo diang nhu du
doan, do do rong clia dai nang lugng phang anh hudng dén sy hinh thanh
don cip Kondo don tuyén phan ti.

15 LR, PSS PR AL, R AL, FECALL, PR R PSR, FIERE b, T Rl |
- =10
n=10"
1.0 - Jammres n=10"
o n=10"

s B e e N R e n=10

"]:10_?
0.5 F . -n=10"°
—n=10"

0-0 PRI | i | AT AR | | B PRTTT ERTRTETITY |

10” 10 107 107 10"
T

Hinh 5.3: Do thi entropy ctia tap nhu mot ham sé ctia nhiét do déi véi cic gia tri khac

nhau cua 7. 0 day xét v6i U = 0.5,1' = 0.001, « = —1.

2.

Tuong tu, do cAm tng spin ciia tap ciing phu thudc vao tham s6 mé
rong 7, trinh bay nhu trong hinh 5.4. Trong Hinh 5.4, ching toi vé do thi
sy phu thudc vao nhiet do clia do cam tng spin tap doéi véi cac gia tri n
khac nhau. Trong ché do LM va FO, do cam ting clia spin tap lai khong
phu thuoc vao n, mién n di nhé. Tuy nhién, trong ché do hiéu ttng Kondo
phan tit, do cAm ting spin clia tap phu thudc rat nhiéu vao 7.

Trong Hinh 5.5, ching t6i trinh bay su phu thudc vao nhiét do cua do

cam ting spin clia tap doi vdi cac gia tri o khac nhau. Trong gidi han o = 1,
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Hinh 5.4: D6 cdm tng ctia spin tap nhu mot ham s6 ctia nhiét do doéi véi cac gia tri

khac nhau ctia n. O day xét véi U = 0.5, = 0.001,« = —1.
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Hinh 5.5: Do cdm ting ctia spin tap nhu mot ham s6 ctia nhiét do ddi véi cac gia tri

khac nhau ctia . O day xét véi U = 0.5, = 0.001,n = 1079,
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ta c6 thé thay lai hieu ing Kondo dai nang luong mém. O d6 chi ¢6 hai
ché do: LM va FO. Trong ché do mo men tit cuc bo TXimp = 1/4 va trong
ché do FO tiem can dén 1/8 [22-24,74]. Hiéu ting Kondo phan tit chi xuat
hien khi o < 0. Diéu kién nay cé nghia 14 V; > Vp, chang han nhu, sy lai
hoéa tap véi cac dién tit dan & vi tri trung tam mdi canh (nat B va C) phai
manh hon so véi sy lai héa ctia tap v6i cac dién it dan 6 vi tri goc (nut
A). Hieu ting Kondo phan tit manh nhat khi a = —1, chang han, khi tap
tir bi tach khoi cac dién tit dan & vi tri géc. Tuy nhién, do sy phu thudc
dong lugng cua quéa trinh lai héa tap tit véi cac dién ti dan tai vi tri trung
tam moi canh, do cam tng spin cua tap khong lén t6i gia tri —1/8, nhu
trong truong hgp khong phu thuoc vao sy lai hdéa dong lugng [26]. O nhiet
do du thap, dién hinh 14 T' < 7, hé di dén kha ning ghép néi manh do gia
tri hitu han ciia . Tuy nhién, nhu ching toi da dé cap, ché do nay 1a gia
do gi4 tri hitu han ctia 7. Trong gidi han 7 — 0, ché do nay sé khong con.

5.4. Két luan

Chiing toi da nghién citu hiéu tng Kondo trong mang tinh thé Lieb khi
tap tit lai héa véi cac dién tit dan clia ca dai nang luong phang va khe
meém. Hiéu ting Kondo phu thudoc manh mé vao mdi quan hé ciia lai hoa
tai vi tri goc va vi tri ria trung tam cac canh xung quanh. Khi sy lai hoa
& vi tri géc manh hon, chi ¢6 thé ton tai ché do mé men tit cuc bo va
quy dao tu do. Ché do Kondo phan tit chi xuat hién khi sy lai hoa tai vi
tri trung tam cac canh manh hon va khong ton tai dudi nhiet do Kondo
phan ti. Tinh trang nay xay ra do sy canh tranh gitta ving nang lugng
khe mém va hiéu tng Kondo phan tit trong mang tinh thé Lieb.

Tuy vay, ¢ day ching t6i méi nghién cttu hiéu tng tuwong quan dién tu
trong hé da thanh phan thé hien qua sé nguyén ti khong tuong duong
trong mot 6 mang co sG khi chi ¢6 mot tap tit. Do d6, hé khong thé hien
day du tinh nhiéu hat ctia tap tit. Dé thay 16 vai tro clia tuong quan trong

hé da thanh phan, 6 phan sau ching toi xét hé c6 cd mot mang tap ti.
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Phan II. Lién két Kondo manh trong mang tinh thé

Lieb c6 nhiéu tap tu

5.5. Dan nhap van dé nghién citu

Trong phan nay mo hinh tap Anderson tuan hoan trén mang tinh thé
Lieb dugc nghién citu bang gan dang trudng trung binh "boson cam ti”
trong gidi han tuong tdc manh. Cau tric dién ti clia cac dién tit dan trén
mang tinh thé Lieb bao gom ci dai ning luong phang va dai nang luong
khe mém & ving ning luong thap. Nhimg dic diém nay cho phép cac dien
tit dan hinh thanh ci hiéu tng Kondo khe mém va hiéu ting Kondo phan
ti, tit d6 dan dén canh tranh giita ching trong mang tinh thé. Ching t6i
tim ra kha nang lién két Kondo manh chon loc, cac tap tit chon loc lien
két tai cac vi tri da chon vdéi dién tit dan trong khi tai cac vi trf con lai, cac
tap tu bi tach ra khéi mang tinh thé. Kha nang lien két Kondo chon loc
x4y ra gitta cac ché do momen cuc bo toan phan va ché do lien két toan
phan, ddn dén mang tinh thé suy bién hieu dung. C6 nghia 14 mot sé nit
mang tinh thé tach ra khoi toan bo mang tinh thé ban dau. Khac v6i phan
trude, trong phan nay ching t6i khong thé st dung phuong phap nhém
tai chuan héa tinh s6 cho mang tap tit. Do vay, trong phan nay ching toi
stt dung gan ding truong trung binh va dé gidi quyét hiéu tng tuong quan
dién t1it manh, chting toi st dung phuong phap boson cam til.

5.6. M6 hinh Anderson tuan hoan (PAM) trén mang
tinh thé Lieb va gan dung truong trung binh
"boson cam tu1"

Mo hinh Anderson tuan hoan 14 md rong mo hinh Anderson don tap
cho trudng hop toan mang tinh thé. M6 hinh nay mo td4 mang tinh thé

cua cac dién t1t cuc bo lai héa véi cac dien t1t dan. Mo hinh Anderson
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tuan hoan 1a mo hinh thich hgp dé nghién citu cac hop chat fermion ning.

Hamilton ctia hé c6 dang

H=—t cjo,cjg+Z€ifi]:,fw+UZnJ}iTnfu
(i.j)o io i
+> Vicl, fio + He., (5.8)
io
trong do CIJ (¢io) 1a toan tit sinh (hiy) dién ti dan véi spin o tai vi tri
mang tinh thé i, con t 14 tham s6 nhay nat lan can gan nhét. ffa (fio) la
toan tii sinh (hity) ddi v6i tap tit ¢6 spin o tai vi tri i.¢; 1a mic nang lugng
cua tap tu tai vi tri .U la tuong tac Coulomb cuc bo cta cac dién tit tap
chat. Nfig = fjgfw 1& toan ti s tap.
Dé dé hiéu, chiing to6i gia st cac tap tit ¢6 do suy bién spin la Ny = 2.V,
& cuong do lai hoa giita cic dieén tit dan va tap chat tu tinh tai nat 7.
Trong mo hinh lién két chat, cau trac dién ti cia dién tit dan phu thuoc
vao cau trac mang tinh thé. Ching ta coi PAM dudc xéc dinh trén mang
tinh thé Lieb. Mang tinh thé Lieb 14 mot mang tinh thé hinh vuéng véi
cac nit don trung diém & cac canh (xem Hinh 5.6). Vi 6 cd 83 ¢6 3 niit
mang, cho nén mo6 hinh (5.6) c¢6 thé xem nhu tuong duong v6i mo hinh 3
thanh phan, méi thanh phan c6 bac tu do spin bang 2.

Hinh 5.6: Cau tric mang tinh thé Lieb
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Mang tinh thé Lieb c6 tinh ludng phan, nhung 6 don vi chita ba niit
mang. Hinh vuéng c6 ba nit A, B, C c6 thé xem nhu cac 6 don vi, nhu
duge hién thi trong Hinh 5.6. Ching t6i lay tham s6 mang tinh thé la
a = 1. Khi khong c6 tap tit mo hinh lien két chit trén mang tinh thé Lieb
c6 dai nang lugng phang tiép xtc v6i hai dai tan sic tuyén tinh tai diém
M = (,7) trong viing Brillouin dau tién. C6 thé thu duge Hamilton higu
dung nang lugng thap bing cach khai trién Hamilton lien két chit xung
quanh diém M. Ching ta thu duge

0 —ték, —tok,

H(0k) = | —tdk, 0 0 = —t0k - S, (5.9)
—ték, 0 0
010 001 00 0
Se=100]|,5%=]10001],5%=|00—|. (510
000 100 04 0

Trong d6 6k = M — k va S 1a ma tran spin-1, theo dai s6 Lie [Sq, Ss] =
i€ap,S~. Biéu thiic (5.8) cho thay dong luc hoc ¢ nang lugng thap clia mo
hinh lién két chat trén mang tinh thé Lieb tuong duong véi mo hinh spin-1.
Hamilton hiéu dung c6 ba gia tri rieng EFy = +t|dk|, Fy = 0, tuong tng
v6i dai phan tan tuyén tinh va dai nang lugng phéang tiép xic v6i ching tai
diém M. Mang tinh thé Lieb c6 thé dugc thuc hién bing nhiéu cach khac
nhau nhu tai cdc nguyén ti cyc lanh trong mang tinh thé quang hoc, tao
ra mot mang dan séng quang hoc [78], biang cach d6 ta c6 thé tao ra mot
mang tinh thé v6i ho thé 1a séng anh sang [77,81,82], hodc hé cac phan
tt duge giam gitt dudi hd thé do mang quang hoc tao ra [79]. Khi nhing
mot tap tit don 16 vio mang tinh thé Lieb, bai toan Kondo hoan toan phu
thudc vao mat do trang thai cuc bo (LDOS) cua cac dién tit dan duge lién
két véi tap chat tur tinh [26,75]. LDOS ctia cac dién ti dan tai nut B hoac
C thé hién ca dac tinh dai nang luong phang va dai nang lugng khe mém
[26,72], trong khi tai niat A chi ¢6 khe mém [25]. Do d6 tai nat B hoac C,
tap ti tao thanh hiéu ting Kondo phan tit véi mot dien t1t dan duy nhat,
trong khi tai nat A thi xdy ra hi¢u ing Kondo khe mém [25]. Trong trudng
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hop mang tinh thé tap, khi Vg = Vo = 0, cac tap tit chi c6 thé lai hoa véi
cac dien tit dan tai cac niat A, tit d6 c6 thé du kién chi xay ra hiéu tng
Kondo khe mém. Ngugc lai, khi V4 = 0, céc tap tit c6 thé thé hien hieu
ting Kondo phan t& mang tinh thé. Déi véi Vyu, Vg, vd Vi hitu han thi sé
c6 su canh tranh gitta hieéu tng Kondo khe mém véi hieu ttng Kondo phan
t trong mang tinh thé.

Chiing t6i st dung phuong phap "boson cam ti” dé xit 1y tuong quan
dién tr trong PAM [83,84]. Vi sut lién két Kondo manh mé ¢6 tinh phi nhiéu
loan, chiing t6i sé tap trung vao vung tuong quan manh. Trong khoang
gi6i han U — oo, ta c6 thé st dung thay thé f;, — fwbg, trong do bz la
mot toan ti boson, con dude goi 1a "boson cam tu", dai dién cho trang
thai trong clia tap tit tai vi trf i. fia la toan tit fermion cho tap khi do cu
tra doi ctia ching dugc loai trit hoan toan. Phuong phap "boson cam tiu"
md rong khong gian trang thai 6 cac vi tri. Nham loai bd cac trang thai

phi vat 1y, vé6i diéu kién rang buoc
bibi+ 3 lfir =1, (5.11)

dugc dé ra. Trong phuong phap "boson cam ti”, Hamiltonian trong bicu
thic (5.6) tré thanh

H=-1 c}ocjg + Z 81']70];10
(i.3)0 io

Y (bjbi +) ﬁLﬁ(f) + 3" Viel, fiobl + Hee. (5.12)
trong d6 thita s6 Lagrange \; duge dua vao dé dit diéu kién giang buoc
trong Phuong trinh (5.11). Trong phép xap xi truong trung binh b; tré
thanh s6 phic va dieu kién gidi han dude thay bang két qua trung binh

B+ D (Flfia) = 1. (5.13)

Hamiltonian trong gan dung truong trung binh trd thanh kha tich va co
thé gidi duge. Cuc tieu héa nang luong tu do lien quan dén < b; >, ching
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ta thu dugc phuong trinh sau

S e (5,14

trong d6 a« = A, B,C, va f(w) = m 1a ham phan b6 Fermi-Dirac
¢ nhiét do T. pt(w) la LDOS cia cac dién tit dan dién tai vi tri a. Cac
phuong trinh trong gan ding trusng trung binh (5.11)-(5.12) c¢6 thé giai
s6. Khi nghiém (b,) # 0 ton tai, cic mo men tit ciia tap tai vi tri d6 duge
lien két chat véi cac dien tit dan. Day 1a trang thai SC, trong d6 cac cap
don tuyén Kondo giita cac tap tit va dién t1t dan dugce hinh thanh. Nghiem
(bo) = 0 biéu thi trang thai LM, trong d6 cac tap tit & vi tri d6 duge
tach ra khoi mang tinh thé. Tuy thuoc vio cac tham s6 ctia mo hinh, cac
phuong trinh trong gan ding trudng trung binh (5.11)-(5.12) ¢6 thé c6 cac

nghiém nhu sau:

1. (by) = (bp) = (bc) = 0. Tat ca cac tap tit duge tach hieu dung ra
khoi dién tit dan. Day la trang thai FLM.

2. (by) = (bg) = 0 va (by) # 0. Tai céc vi trf 7 cac momen tit clia tap
dugc lien két chit véi cac dien tit dan, trong khi tai cac vi tri khac, cac
mo6 men & trang thai LM. Trang thai nay dudc goi 1a lien két manh
chon loc v(7-SSC). 0 trang thai nay, cac vi tri tap a va 8 bi loai khoi
mang tinh thé. Sy suy gidm clia mang tinh thé nay hoan toan la mot
hiéu tng tuong quan dién tit. D6i véi v = B hay v = C dac tinh cla
SC la sy hinh thanh don tuyén Kondo phan ti, bdi vi LDOS ctia cac
dien t& dan tai vi trf B va C ¢6 dic trung ctia do phéng ciia dai. Khi
v = A, SC la loai Kondo khe mém, vi LDOS ctia cac dién tit dan tai
cac vi tri A cho thiy c6 khe mém [25,75].

3. (ba) = 0va (bg) # 0, (b,) # 0. Tai cac nut a, tap tit dugc tach ra khoi
dién t dan, tai cAc nut con lai, cac tap ti trong trang thai SC. Day
duge goi 1a trang thai lien két manh chon loc 37 (3v-SSC). Trong

trang thai nay, cac vi tri tap chat « bi loai khoi mang tinh theé.
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4. (ba) # 0,(bp) # 0, va (bc) # 0. Tat ca cac tap tu déu & ché do SC.
Day la trang thai FSC. Trang thai nay hinh thanh ca hiéu iing Kondo
phan t& 1an khe mém. C6 thé xac dinh duong t6i han la ranh gidi
chuyén pha clia trang thai ngung tu boson qua phuong trinh (5.14)
bang cach 1y giéi han (b,) — 0. Trong gidi han nay, tap tit bi tach
khéi cac dién tit dan va <f£gfaa> = f(ea — Aa). T day ching ta c6
phuong trinh (5.13) cho nghiem A\, = &,. Két hop v6i phuong trinh
(5.14) ching ta c6

TR [ g e (5.15)

trong do6 pS,(w) 1a LDOS clia cac dién tit dan trong mang tinh thé &
nat tap a bi loai trit. Phuong trinh (5.13) xac dinh duong t6i han ctia
ngung tu boson tai nat a. O nhiet do 0, f(w) triét tiéu v6i w > 0. Do
do, phuong trinh (5.13) ¢c6 mot nghiém khi va chi khi e, < 0. Két qua
nay cho thay hiéu ttng Kondo chi x4y ra khi mitc ning lugng clia cac
tap tit thap hon mutc Fermi ctia cac dién tit dan. Khi e, > 0, ngung
tu boson khong thé xay ra ma thay vao do, trat tu tit tinh c6 thé tré
nén on dinh [85]. Trong mang tinh thé Lieb, LDOS & cac niit goc va
trung diém c6 mitc nang lugng khac nhau nang luong thap dan téi
duong t6i han c6 cac gia tri khac nhau. Néu mitc ning luong ciia tap
£q VA lai hoa V,, khong dong déu, ching ta sé quan sat thay dugc cac
duong téi han khac nhau. Nhitng dic diém nay tao ra mot gian do
pha rat da dang.

Trong tinh s6, ching toi stt dung nita do rong ciia ving chita dién ti
dan khong tuong tac D = 2v/2t = 1 lam don vi nang luong. St dung
phuong phap Powell [86] dé tim nghiém ctia phuong trinh trong gan
ding truong trung binh. Ching toi chll yéu tap trung vao hai truong
hop: (i) Mang tinh thé suy giam, trong d6 cac tap tit déu dan bi tach
ra khoi cac dien tit dan. (ii) Lai hoa dong deéu, trong d6 tat ca cac tap
tit déu lien két v6i cac dien t dan nhu nhau. Tat ca tap tit ¢6 mic
ning lugng ndm dudi mitc nang luong Fermi clia cac dién t1it dan, tic

la e, <O.
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Hinh 5.7: Mang tinh thé suy gidm c6 V4 = V va Vg = Vi = 0. Hinh beén trai: Gian
do6 pha cho cac gia tri khac nhau clia €4 (cac dudng lien nét, duong cham va nét dit
lan lugt biéu thi cho e4 = —0.05,—0.1 va —0.2). Hinh bén phai: LDOS ctia cac dién
tit dAn (duong lién nét) va tap tiur (dudng cham) tai ntut A trong pha SC cho V2 = 0.25
vaeq = —0.1(T = 0.1). Tham s6 mé rong n = 1074

5.7. Mang tinh thé suy giam

Trong muc nay, ching ta xem xét mang tinh thé suy giam, hay con
dugce hiéu 1a mot tap hop tap tit déu din bi tach ra khoi cac dién ti dan.
Trang thai suy gidm déu dan trong cidc mang tinh thé cé dién ti tuong
quan manh c6 thé dan nhiéu hién tuong tha vi, vi du nhu hién tugng sat
tit c6 thé xay ra trong mo hinh Hubbard trén mang tinh thé vuong suy
giam 1/4 [87], hodc trong mo hinh Anderson ¢6 mot nita s6 tap tit déu dan
bi suy gidm [90], tinh chat chat long spin xdy ra trong mo hinh Hubbard
hodc Heisenberg trén mang tinh thé vuong suy giam 1/5 [88,89]. O day,
ching t6i chil yéu quan tam dén hai truong hop suy gidm: (i) Vi =V #
0,V =Veo=0;(ii) V4 =0,Vg = Vg =V # 0. Trong truong hop dau tién,
mang con cua cac tap tir tai cac nat trung diém trong toan bo mang tinh
thé bi suy giam. Chi & cac nit goc con lai 1a c6 lai hoa gitta cac tap chat
tir tinh va dién tit dan. Mat do trang thai cuc bo ctia dién tit dan khong
tuong tac § cac niat goc the hien khe nang lugng triet tieu pY(w) ~ |wl,
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tuong tu nhu trong céc dién tu Dirac [25]. Truong hgp nay la bai toan
Kondo khe mém [25]. Trong Hinh 5.7, chting toi trinh bay cac duong t6i
han tach pha SC khéi pha LM cho cac gia tri khac nhau 4. Pha SC chi
ton tai khi lai hoa |V4| 16n hon gid tri t6i han V.. Gia tri t6i han V., tang
déu vdi |e4|. Trong Hinh 5.8 chtng toi ciing vé do thi vé mat do trang thai
cuc bo cua cac dién ti dan p%(w) va tap tu pﬁ(w) tal nat A trong trang
thai SC. Do gidi han U — oo 1 truong hgp bat déi xing cuc dai, cAc mat
do trang thai cuc bo nay khong tuan theo déi xiing hat-16 tréng ma cho
thay mot dai lai hoa trong khodng tréng giita hai viing phu cta cac dién
tt dan. Sy xuat hién clia ving lai hoa 1a do trang thai ngung tu "boson
cam ti1". Tinh chat ning luong thap clia mat do trang thai cuc bo c¢6 thé
bat nguon tit Hamiltion hiéu dung nang luong thap. Mé rong trudng trung
binh Hamiltionian xung quanh diém M, ching ta thu dugc Hamilton hicu
dung nang lugng thap

0 —t0k, —tdky Va (bA>*
H (5k) = —t0k, 0 0 0 |
—tok, 0 0 0
VX <bA> 0 0 EA— )\A

trong d6 0k = M — k. o) ning lugng thap 0 < w/D < 1, ching ta c¢6

=——Zlmw— (6k) + in) 1
:——Zlmw— (6k) + in)4

Tham s6 md rong n = 1074, trong d6 n = 07 1a dai lugng nhé md rong
cho ham Green. Tinh chéat nang luong thap nay cia LDOS la dac diem
clia bai toan Kondo khe mém trong pha SC khong déi xitng. Trong truong
hgp suy gidam thit hai, V4 = 0 va Vg = Vo =V # 0, mang con chta tap
tit & cac nat goéc bi suy giam. LDOS cuia cac dién tit dan tai cac nit trung
diém c6 khe mém va dai nang luong phang. Truong hop nay dit ra bai
toan Kondo phan tit [4,26]. Hinh 5.8 thé hién gian do pha. Khi ep # ¢
thi xuat hién ba pha khac nhau. Khong giéng cac truong hop suy giadm
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Hinh 5.8: Mang tinh thé suy gidm véi V4 = 0 va Vg = Vo = V. Hinh bén trai: Gian
do6 pha cho eg = —0.2,e¢ = —0.1. Hinh bén phai: LDOS cta céc dién tit dan (dudng
lién nét) va ctia tap chat tir tinh (dudng cham) ¢ nut C trong pha FSC va cac pha SSC
cho V2 =0.15,e5 = —0.2,e¢ = —0.1.

trude, diém t6i han va pha SC khong ton tai véi tat ca truong hgp lai hod
khac khong V. Pha FSC, trong do6 (bg) # 0, (be) # 0, xay ra & vung nhiét
do thap trong khi pha FLM c¢6 (bg) = (be) = 0 & ving nhi¢t do cao. Gitta
pha FSC va FLM la pha SSC, tai day tap tit va dién ti dan chi lien két
manh & mot trong hai ntt B ho#ac C, dong thoi tat cd cac niat tap tit khac
dé bi loai bé khéi mang tinh thé. Sy suy giam nay la hiéu ting tuong quan
manh do trang thai ngung tu chon loc nat clia cdc boson cam tii, xuat
phat tir trang thai bat d6i xiing gitta cdc nat B va C. Khi (bg) = (bg) =0
thi SSC bién mat. Trong trudong hop niat B va C tuong duong nhau thi
khong thé pha v& trang thai doi xting ciia ching. Trong Hinh 5.8, ching
toi cling vé do thi mat do trang thai cuc bo trong pha FSC va SSC. Trong
pha FSC, dai lai héa khe mém van ton tai gan mitc Fermi trong khe giiia
hai dai phu cta cac dién t dan, tuong tu nhu trong trusng hop suy giam
truée d6. Ngoai viing lai hoa khe mém, hai dai phu hep xuat hién & ria
do rong cua cac viung phu chita dién tit dan. Day chinh 1a cac dai lai hod
gitta dai phing ctia dién tit dan va tap tit. C6 thé thay, su xuét hién cla
cac dai lai hoa dai phang la hé qua ctia hiéu tng Kondo phan ti véi tap
tit trong dai ning lugng phang [26].
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Tuy nhién, trai v6i truong hop mot tap ma tai dé dién tit dan khe mém
khong thé hinh thanh cdp don tuyén Kondo [26], dién tit din khe mém tai
cac nat B va C van hinh thanh dai lai héa véi cac tap tu. Trong pha SSC
ma tai dé chi xuat hién trang thai ngung tu boson tai nat B hodc C, dai
lai hoa khe mém suy giam trong khi hai dai lai héa dai phang van duy tri.
Cac dac diém nay ctia mat do trang thai cuc bo phan biet SSC véi pha
FSC.

5.8. Lai hoa dong déu

Trong phan nay, ching toi xét dén truong hop Vy = Vg = Vo =V, tiic
la trang thai lai héa giéng nhau & tat ca nut trong mang tinh thé. Tuy
nhién, cac tap tit van bat doéi xting khi thay déi e,. Su bat doi xting cla
tap gitta nit B va C hinh thanh hai duong t6i han khac nhau. Cac duong
nay két hop ciing duong t6i han clia trang thai ngung tu boson tai cac nut
A c6 thé tao thanh gidn do pha da dang.

] {} 10 [ Lo A T T T T
' [ B site
5L ]
B 05| FLM /7 pessc FSC | 8 0 e =SSR § ~fl“- ' J wrf’?“-TT_
' ] [ A4site : :

sk ]

0.0 5 | i 1 . 1 . 0 D e DO RN L D (OO

0.0 0.1 0.22 0.3 0.4 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0

V] @

Hinh 5.9: Lai hoa dong déu V4 = Vi = Vo = V. Hinh bén trai: Gian do pha cho
ea=—0.2ep =¢ec = —0.1 (dudng lién nét). Dudng cham 1a ranh giéi pha gitta FSC
va BC-SSC khi e4 = eg = ¢ = —0.1. Hinh bén phai: LDOS cta dién tit dan (duong
lién nét) va ctia tap tit (duong cham) tai cac nut A va B trong pha FSC cho V2 = (.25,
eax=—02,ep =ec =—0.1(T = 0.1). Thong s6 mé rong n = 1072
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5.8.1. Trudng hop |c4| > |ep| = |ec|

Trong trudng hop nay, tat cd cac nat & trung diem déu tuong duong
nhau. C6 theé lap gian do pha tit cac duong t6i han tinh theo phuong trinh
(7). Dudng t6i han phan téach khong gian pha (V,T) thanh ba vung nhu
trong Hinh 5.9. O miic nhiet do thap va lai hoa manh, (bg) = (be) # 0 va
(ba) # 0. Tit day sinh ra pha FSC. O mic nhiet do cao va kha ning lai
hoa yéu, (ba) = (bp) = (bc) = 0. Day la pha FLM.

Trong vung trung gian, (bg) = (bec) # 0 va (bs) = 0. Day 1a pha BC-
SSC. Tuong duong véi FSC ctia mang tinh thé suy gidm c6 V4 = 0. Tuy
nhién, sy suy giam tap ti tai cac nit A 1a mot hiéu tng tuong quan dién
tit, khong xuat hién hiéu ting Kondo khe mém tai cac nit A. Sy suy gidm
nay van xay ra khi ey = ep = e, ttic 1a du tat ca cac thong s6 tap tir dong
nhat. SC Kondo chon loc nay tai cac nit B va C la do diém ky di dai phang
ctia LDOS tai cac nat B va C. BC-SSC luon ton tai ¢ trang thai lai hoa
yeu khong phu thuoc vao cac thong s clia tap tir. Trén thuc té, hiéu ting
Kondo phan tit chiém uwu thé trong pha BC-SSC. D6i véi 4 = ep = ¢,
hai ranh giéi pha ma 6 d6 phan tach pha BC-SSC khéi pha FSC va FLM
tiém can nhau & nhiét do cao nhu thé hién trong Hinh 5.9. Trong Hinh 5.9
ching toi ciing vé do thi LDOS ctia cac dién tt dan va cac tap tit tai cac
nut A va B trong pha FSC. Pha BC-SSC tuong duong véi pha FSC trong
mang tinh thé suy gidm nat A da dugc thao luan trong muc 5.7. Trong
pha FSC, LDOS tai céc nit A va B cho thay nhiéu dic diém khac nhau.
Tai cac nut A, LDOS cho thay hai dai lai hod khe mém, tai day cac dai
nam trong khe nang lugng gitta hai dai dan. Sy xuét hién ctia hai dai trén
la do trang théai ngung tu boson tai cac nut A. Do hiéu ting Kondo tai nut
A thuoc loai khe mém nén LDOS tai nit A khong hinh thanh dai lai hoa
gitta dai phang va tap.

Ngugc lai, tai cac nat B hoac C, hai dai lai hoa cling hinh thanh tai ria
khe nang lugng do su ngung tu boson tai cac niut B va C. Cac dai lai hoa
nay c6 diac diem giéng véi cac dai lai héa viung phang hinh thanh trong

mang tinh thé suy giam nat A. Day la diic tinh dién hinh ctia LDOS trong
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pha FSC.

5.8.2. Trudng hop |e4| < |ep| = |e¢]

Tuong tu nhu phan trude, trong trudng hgp nay, mic nang luong cla
tap tai cac nat B va C tuong duong nhau nhung nam & mic thap hon cac
tap tai nat A. Hinh bén trai Hinh 5.10 thé hién gian do pha. Ngoai pha
BC-SSC nhu muc truée, pha A-SSC xuat hién & ving nhiét do cao va lai
h6éa manh. Pha A-SSC nay tuong duong véi mot trong cac mang tinh thé
cho thay mrtic do suy gidm tap ti tai cac nut B va C, do (bg) = (bc) = 0.
Pha BC-SSC chi c6 kha nang ton tai trong nhiet do thap va lai hoa yéu.
Gian do pha ciing cho thay diém t6i han diéem bén khi & c¢6 su xuat hien
cua cac pha FSC, FLM, BC-SSC va A-SSC.

Tuy nhién, khi ¢4 = eg = ¢ thi sé khong con diém diic trung nay.
Truong hop nay (muc 5.8.2) khong dugc lien két doan nhiét véi truong
hop trude dé (muc 5.8.1).

03 ' ’ X L 1 ' ’ L Y I 5 ? ) 02 ! | L | b | I
A-SSC
02 L A-SSC |
- FLM 1
B~ - 1 &~ 01} AB-SSC 4
0.1} FSC ] | ]
B-SSC
FSC
0.0 1 .C_g.S T Swe s o w O o mwn ¥ 0.0 : [ BCSSG i | . | \
0.00 0.05 3 0.10 0.15 0.00 0.01 0.02 2[].03 0.04 0.05

Hinh 5.10: Gidn do pha cho lai héa dong déu V4 = Vi = Vi = V. Hinh bén trai:
truong hop e4 = —0.1,ep = ¢ = —0.2. Hinh bén phai: truong hgp €4 = —0.05,e5 =
—0.1,e¢ = —0.15.
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Hinh 5.11: Giadn do pha cho lai héa dong déu V4 = Vi = Vo = V. Hinh bén trai: truong
hop e4 = —0.1,eg = —0.05,e¢c = —0.15. Hinh bén phai: truong hop e4 = —0.15,e5 =
—0.05,80 = —0.1.

5.8.3. Truong hop |e4| < |ep| < |ec]

Trudng hop nay cling tuong duong véi truong hop |ea| < |ec| < |eg].
Gian dd pha dugc biéu thi da dang trong hinh bén phai Hinh 5.10. Ngoai
cac pha FSC va FLM con c6 ca pha SSC hai ntt va nat don. Cé hai diém
t6i han diém bén. Khong gidng véi cac truong hop trude (muc 5.8.1-5.8.2),
pha BC-SSC khong c¢6 sy doi xiing (bg) # (bc) do eg # ec. Pha A-SSC
tuong duong véi pha trong mang tinh thé véi cac tap nat B va C suy gidm,
trong khi pha B-SSC pha vo su doi xting giita cac nat B va C. D6i véi pha
B-SSC, sy ngung tu boson tai cac nit B chon loc do |ep| < |e¢|. Ngugc lai,
véi truong hop |ec| < |eg], da ¢ chon loc thay thé cho sy ngung tu boson
tai cac nat C. Diéu nay cling x3dy ra doi v6i pha AB-SSC. Tuy nhién, khi
ep = £¢, thi sé khong con sy doéi xiing gitta B va AB-SSC.

5.8.4. Truong hgp |ep| < |ea| < |eq]

Truong hop nay cung tuong duong véi truong hop |eg| < |ea| < |ec]-
Hinh bén trai Hinh 5.11 thé hién gian do pha. C6 mot diém t6i han diem
bon. Tuong ty nhu truong hop trude (muc 5.8.3), do |eg| # |ec|, nén cac
pha B hodc AB-SSC khong d6i xing. Khi |ep| < |ea| < |ec|, kha nang
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ngung tu boson tai nat B thuan lgi hon tai nit A va C. Do vay, Kondo SC
tai nat B luon duge wu tién ngoai trit trong ché do FLM. Véi truong hop
trude do thi khong 6 dac diém nay, trong dé |e4| < |ep| va c6 su thay thé
pha A-SSC. Truong hop |ec| < |ea| < |ep| thi sé ¢6 Kondo SC chon loc
tail nat C.

5.8.5. Truong hop |ep| < |ec| < |ea|

Trudng hgp nay cang tuong duong véi trusng hop |e¢| < |ep| < |ea].
Hinh bén phai Hinh 5.11 thé hién gian dd pha. Khong gidng véi céc trudng
hgp trude do, trusng hop nay khong c6 diém téi han diém bén. Do |eg| va
lec| 1a nhd nhat trong s6 miic niang lugng ciia tap, nén sé vu tien Kondo
SC chon loc tai cac nut B hoac C hon, ngoai trit pha FLM. Trong Hinh
5.11, pha B-SSC ton tai ¢ nhiét do cao va lai héa yéu, duge chon loc do
les| < |ec|. C6 mot diém t6i han phan tach pha BC-SSC va FSC.

5.9. Két luan

Mo hinh Anderson tuan hoan trong mang tinh thé Lieb thé hién da
dang cac gidn do pha. Tuy thudc vao thong s6 clia tap ti, sé dan dén
cic pha SSC khac nhau. Tuy nhién, & nhiét do thap chi ton tai cac pha
BC-SSC va FSC ma khong phu thudc vao cac thong s6 ctia tap. C6 mot
diém t6i han phan tach pha BC-SSC va FSC. Qua ranh gi6i pha, cac tap
tit tai nat A dugc thay doi tit ché do LM sang ché do SC, trong khi cac
tap chat tai nat B va C luon lién két manh véi cac dien ti dan. Ché do
Kondo SC chon loc nay tai cac ntat B va C cho thay su chi phdi ciia hieu
ting Kondo dai nang luong phang & nhiet do thap. Thuc té cho thay, déi
v6i mot tap don, cac dai nang lugng phang hodc dai hep sé ngin can cac
dién t1 tan sic khac tham gia vao sy hinh thanh cip don tuyén Kondo, két
qud la chi xay ra hiéu ting Kondo phan tit [26]. Chi khi lai héa dit manh,
tat cd cac tap tit méi co thé lien két manh véi cac dién tit dan. Kondo SC
chon loc tuong tit nhu chat 16ng Fermi duge phan sé hoa [90,91]. C6 thé

thay, mic nang luong clia cac tap tit ciing déng mot vai tro quan trong
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trong SSC. Céc tap tit s6 hitu miic nang lugng sau hon (nghia la gia tri
tuyet doi cia miic nang lugng 16n hon) nén sé it duge uwu tién chon loc cho
ché do Kondo SC. Dac biét, cac tap tit v6i mic ning luong sau nhat suy
gidam [92] khdi mang tinh thé ngoai trit pha FSC & qua trinh lai héa manh
mé dién ra. V6i mic nang luong sau hon, cac tap tit kho c¢é thé két hop
v6i dién tt dan, ching gan mic ning lugng Fermi hon dé tao thanh cip
don Kondo.

Tuy nhién, trong SSC, do phing ciia dai ning luong doéng vai tro chi
dao. Do 6 mitc nhiét do thap, Kondo SC dudc chon loc tai cic vi tri mang
tinh thé do, tai day, LDOS mang dic diém dai nang lugng phang va khong
bi anh huéng béi mic nang luong cta tap tu. Tuy vay, trong chuong nay
chtng t6i m6i chi nghién cttu hiéu tng lien két Kondo manh, chon loc trong
hé da thanh phan thong qua s6 ntt mang khong tuong duong trong mot
0 co s6 trong gan ding truong trung binh. Mic du hiéu tng tuong quan
dién tit da dugc tinh dén thong qua phuong phap boson cam ti, gan ding
truong trung binh tinh c6 thé con c6 nhitng han ché nhat dinh, chang han
nhu tuong quan dién ti cuc bo khong duge xét dén mot cach day du.

Do vay, van can thiét nghién citu van dé dé cap trong chuong nay &
ngoai pham vi gan ding trudng trung binh. Ching toi dé lai van dé nay

cho nghién cttu tiép theo trong tuong lai.
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KET LUAN VA KIEN NGHI

1. Mang quang hoc la mot cau tric 4nh sang dude st dung dé giit va
diéu khién cac nguyen ti trung hoa da duge lam lanh trude tien trong
mot bay quang tit va sau do st dung cac k§y thuat laser khac tiép tuc
lam lanh xudng nhiét do cuc thap khoang pK hay thap hon dé tao ra

cAu tric tuan hoan gidng nhu mang tinh thé [15]

2. Trén co s mang quang hoc ching toi xét bai toan tuong quan da
thanh phan nhu thanh phan Spin, quy dao, moé men goc toan phan...(goi
chung 14 bac tu do). Ching toi tim thay sy phan tach pha gan véi
diém chuyén pha kim loai-dién méi tit phia chat dien moi. Ching toi
cling da xay dung gidn do pha 6 cac mat do so6 hat khac nhau. Tuy
nhién, trong luan an nay van han ché chi xem xét cdc pha thuan nhat.
O nhiet do thap, ta c6 thé k¥ vong su on dinh ctia céc trang thai séng

mat do dien tich. Cac van dé nay danh cho cic nghién cttu sau.

3. Cu thé trong luan an ching to6i da nghién cttu chuyén pha kim loai-
dién moi trong mo hinh Falicov-Kimball ba thanh phan biang céach
st dung 1y thuyét truong trung binh dong v6i phuong phap chéo hoéa
chinh x4c, chiing toi da tim ra cac diéu kién vé mat do s6 hat ma tai
d6 pha kim loai-dién moi c6 thé xay ra. Dac biét, Chuyén pha kim
loai-dién méi c¢6 thé xay ra ¢ mat do so6 hat toan phan 1 < n < 2.
Khi mat do s6 hat toan phan 1 < n < 2, chuyén pha kim loai-dién
moi c6 chon loc loai hat va n6 chi c6 thé xay ra khi mat do sé hat
linh dong bang 1/2 (n., = 1/2). O mat do sé hat mot phan ba hodc
hai phan ba, chuyén pha kim loai-dién méi chi c6 thé xay ra khi cac
tuong tdc Coulomb di manh. Chuyén pha kim loai-dién moi nay xay
ra véi ca hat nhe va hat ning. Ching toi ciing quan sat chuyén pha
kim loai-dién moi nghich dao, tic 13, su chuyén pha tit dién méi sang
kim loai khi tuong tac Coulomb tang len. Chuyén pha kim loai-dién

moi nghich dao chi c¢6 thé xay ra déi véi cac tuong tac di manh giita
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cac hat nhe va hat nang, va diéu kién mat do so6 hat n. + ny = 1.
Chiing toi ciing da nghién citu chi tiét cac tinh chat MIT 6 mat do
s6 hat mot nita vd mot phan ba. Tai mat do s6 hat mot nita ching
toi quan sat thay hiéu ung lip lai ciia pha dién moi, c6 nghia 1a khi
tuong tac Coulomb tang lén, hé trude tién van & pha dién moi, sau
do6 tré thanh kim loai, v cudi ciing, quay tré lai pha dién moi. MIT
trude c6 tinh lién tuc, con MIT thit hai khong lién tuc. Nhu trong mo
hinh Hubbard mot dai ning luong, ching toi cling quan sat thay mot
viung httu han tai MIT th hai, noi cd hai pha kim loai va pha dién
moi cling ton tai. Tuy nhién, trai ngude v6i mo hinh Hubbard mot
dai nang luong, MIT x4y ra cung véi su tach Kondo khong ddi xiing
trong pho clia cac hat nhe. 0 mat do s6 hat mot phan ba, MIT chi
c6 thé xay ra ddi véi cac tuong tdc Coulomb di manh. Ching t6i tim
thay su phan tach pha gan v6i diém chuyen pha MIT tit phia chat
dién moi. Ching toi cling da xay dung gidn do pha & cic mat do so
hat 1/2 va 1/3. Tuy nhién, trong luan 4n nay van han ché chi xem
xét céc pha thuan nhat. O nhiet do thép, ta c6 thé ky vong su én
dinh ctia cac trang thai song mat do dién tich hoac spin. Cac pha nay

danh cho cac nghién cttu sau nay.

. Chiing t6i da nghién cttu chi tiét hon vé MIT tao ra bdi sy mat can
bing khoi lugng trong mo hinh Hubbard ba thanh phan. V6i DMFT
va phuong phap chéo hoa chinh xac, chung t6i da phat hién MIT tao
ra béi sut mat can bang khéi luong 6 tong sé hat thong uée, giéng nhu
trong mo6 hinh Hubbard ba thanh phan can bang [19]. MIT dugc tao
ra hoan toan bdi syt mat can bang khéi lugng. Syt mat can bang khoi
luong duong chi ¢é thé chuyén hén hgp tit pha dién moi sang pha kim
loai, trong khi syt mat can bang am lam hén hop chuyén tit pha kim
loai sang pha dién moi. Nghién cttu MIT trong moé hinh Hubbard ba
thanh phan khi c¢6 sy mat can bang khdi lugng, ching toi cling da
tinh toan sb cu tra doi clia ca hat hai thanh phan cung loai va khéc
loai dudi dang ham At va tuong tac cuc bo U. Tai gia tri U t6i han,
sb6 cu tri doi theé hien gian doan, biéu thi MIT la chuyén pha bac mot.
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Sy mat can bang khéi lugng cang 16n, MIT x4y ra & gia tri U t6i han
16n hon. Gidn do pha biéu dién MIT trong mit phang (At,U) ciing
dugce xay dung. Gian do nay cho thay MIT chi x4y ra & cac tuong tac
cuc bo vita phai. Déi v6i cac tuong tac cuc bo yéu va manh, sy méat
can bang khéi luong khong lam hé thoat khoi trang thai ban dau.
Trén thuc té, sy mat can bang khoi luong gay ra sy mat can bang do
cu tra gitta cac loai hat, va cac hat nhe hon chiém wu thé trong MIT.
MIT c6 thé duge hiéu 1a sy chuyen pha c6 chon loc cac loai hat nhe.
Céc dic diém nay khéac v6i cac biéu hien ciia hé can bang khéi lugng.
Ching toi dir doan MIT tao ra bdi sy mat can bang khoi lugng trong
hén hop fermion-fermion ciia cdc nguyén ti cuc lanh, ching han nap
vao mang quang hoc hén hop ctia nguyen ti “°K va SLi. Bing cach
do ty lé ctia cac vi tri cap doi trong mang tinh thé quang hoc, MIT
c6 thé dudc quan sat bing cach diéu chinh ty 16 mat can bang khoi

lugng

. Ciing duya trén mang quang hoc, chiing t6i cling da nghién cttu hiéu
ting Kondo trong mang tinh thé Lieb khi tap tit lai héa véi cac dién
tt dan clia cd dai nang luong phang va khe mém. Hieu tng Kondo
phu thuoc manh mé vao moi quan hé ctia lai héa tai vi tri goc va vi
tri ria trung tdm cac canh xung quanh. Khi sy lai héa & vi tri goc
manh hon, chi c6 thé ton tai ché do LM va FO. Ché do Kondo phan
ti chi xuat hién khi sy lai héa tai vi trf trung tam cac canh manh
hon va khong ton tai duéi nhiet do Kondo phan tit. Tinh trang nay
xdy ra do si canh tranh gitta ving ning luong khe mém va hiéu tng

Kondo phan ti trong mang tinh thé Lieb.

. Dac biét v6i mo hinh Anderson tap chat trong mang tinh thé Lieb the
hién da dang cac gidn do pha. Ty thudc vao thong s6 clia tap ti, sé
dan dén cac pha SSC khac nhau. Tuy nhién, é nhiet do thap chi ton
tai cac pha BC-SSC va FSC ma khong phu thuoc vao cac thong s
ciia tap. C6 mot diém t6i han phan tach pha BC-SSC va FSC. Qua
ranh gi6i pha, cac tap tit tai nit A dude thay doi tit ché do LM sang
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ché do SC, trong khi cac tap chat tai nit B va C luon lién két manh
v6i cac dien t1t dan. Ché do Kondo SC chon loc nay tai cac nut B va
C cho thay su chi phdi ctia hieu ting Kondo dai nang luong phing &
nhiét do thap. Thuc té cho thay, ddi véi mot tap don, cidc dai ning
lugng phang hoic dai hep sé ngin can cac dién ti tan sic khac tham
gia vao sy hinh thanh cap don tuyén Kondo, két qua 1a chi xay ra hiéu
ing Kondo phan ti. Chi khi lai héa di manh, tat ca cac tap tit mdi
c6 the lien két manh véi cac dien tit dan. Kondo SC chon loc tuong tu
nhu chét 1éng Fermi duge phan s6 hoa. C6 thé thay, mic nang luong
cua cac tap tir cing dong mot vai tro quan trong trong SSC. Cac tap
tlr sG hitu miic nang lugng sau hon (nghia 1a gia tri tuyét doi clia miic
niang lugng 16n hon) nén sé it duge uwu tien chon loc cho ché do Kondo
SC. Dic biét, cac tap tit v6i miic nang lugng sau nhat suy gidm khoi
mang tinh thé ngoai trit pha FSC & qua trinh lai héa manh mé dién
ra. V6i muc nang luong sau hon, cac tap tit khé c6 thé két hop véi
dien ti dan, ching gan mtc ning luong Fermi hon dé tao thanh cap
don Kondo. Tuy nhién, trong SSC, do phang ctia dai nang lugng dong
vai tro cht dao. Do & mtc nhiét do thap, Kondo SC dugce chon loc tai
cac vi trf mang tinh thé dé, tai day, LDOS mang diic diém dai ning

luong phang va khong bi anh huéng béi miic nang lugng clia tap ti.

Tuy vay, ching t6i mdi chi nghién cttu hiéu tng lién két Kondo manh
chon loc trong hé da thanh phan thong qua sd ntt mang khong tuong
duong trong mot 6 co sé trong gan dung truong trung binh. M#c du hiéu
ing tuong quan dién tit da duge tinh dén thong qua phuong phap boson
cam ti1, gan dang trudng trung binh tinh c6 thé con c6 nhitng han ché nhat
dinh, ching han nhu tuong quan dién t cuc bo khong dude xét dén mot
cach day du. Do vay, van can thiét nghién citu van dé dé cap trong luan an
nay ¢ ngoai pham vi gan ding truong trung binh. Chang han trong gan
ding trudng trung binh dong hay md rong ctia ching [93]. Gan day, mot
nghién cu méi vé phan loai cac pha Mott trong hé tuong quan da thanh
phan dugc dé xuat [94] va kha niang cac pha nghién citu trong luan 4n nay

c6 thé dugc nghién ctu tiép theo sy phan loai méi. Bén canh dai nang
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luong phang, cic mang tinh thé frustrated cé thé cho nhitng pha ky la
[95-97]. Chiing toi dé lai van dé nay cho nghién cttu tiép theo trong tuong

lai.
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