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■ Materiály, na ktorýh vlastnosti má zásadný vplyvoulombovská interakia medzi elektrónmi.

Dobrým príkladom sú ´aºkofermiónové systémy azlú£eniny prehodovýh kovov (Mottove izolátory).Niektoré vlastnosti SKES: exotiké nábojové a spinovéusporiadania, prehody kov-izolátor, valen£né prehody,zmie²aná valen£nos´, kolosálna magnetoresistenia,feroelektriita, vysokoteplotná supravodivos´ ...Je extrémne náro£né teoretiky popísa´ tieto systémy.Niektoré jednoduhé modely: Hubbardov model, t-Jmodel, Andersonov model ...
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Napriek jednoduhosti dokáºe MFK popísa´ viaerévlastnosti reálnyh materiálov.Vä£²ina doteraj²íh výsledkov bola ale získaná prealebo !Zásadné otázky:Je moºné závery získané pre pouºi´ prepopis reálnyh ( ) materiálov?Ako ve©mi sa sa lí²ia vlastnosti MFK v jednotlivýhdimenziáh?
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]

= 0 a teda operátor f+
i fi je moºnénahradi´ jeho vlastnými hodnotami wi.

H =
∑

i,j hij(w)d+
i dj + EfNf , kde

hij(w) = tij + Uwiδij .

Pre zvolenú kon�guráiu , metódou kanonikýhtransforáií prevedieme problém na jedno£astiový.To znamená zdiagonalizova´ matiu a nájs´ vlastnýmhodnotám ( ) prisluhajúe vlastné vektory. Vlastnévektory tvoria unitárnu matiu :

Základné korela£né funkie pre itinerantný podsystém jemoºné vyjadri´ pomoou vlastnýh vektorov, napr.:
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Seminár Praha � 6 / 16[1℄ P. Farka²ovský, Eur. J. Phys. B 20, 290 (2001)[2℄ G.I. Watson, R. Lemanski, J. Phys.: Condens. Matter 7, 9521 (1995)
■ Nájs´ základný stav znamená nájs´ f -elektrónovúkon�guráiu ktorej prislúha najmen²ia energia.

Exaktne: Vyskú²a´ v²etky kon�guráie ( ).Ih po£et je moºné výrazne zredukova´ vyuºitímsymetrií hamiltoniánu a samotnej mrieºky.Pouºitím r�znyh optimaliza£nýh metód: Simulovanéºíhanie, r�zne horolezeké algoritmy ...Najefektívnej²ou sa ukazála by´ gradientna metódarozpraovaná Farka²ovským .Iné aproximatívne metódy: Napríklad metódaRPDM (restrited phase diagram method).
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■ �tatistiká suma sa dá vyjadri´ ako:

Ξ =
∑

{w} e−β[(Ef−µ)Nf ] ∏

i

(

1 + e−β(ǫi−µ)
)

Takýto zápis umoº¬uje pouºi´ klasiké Monte-Carlo (MC).Ako váhu je nutné pouºi´ tzv. elektrónovú vo©nú energiu:Ako po£íta´ stredné hodnoty? ,Ide o grand-kanoniký súbor! Zásadnou komplikáiou jepotreba stanovi´ hemiký poteniál pre kaºdú teplotu.�alej sa budem venova´ termodynamike MFK v 3D a vsymetrikom prípade ( , ), kde základnymstavom je ²ahovniové usporiadanie lokalizovanýh £astí.

Via o základnom stave v 3D: P. Farka²ovský, H. �en£ariková, N.Toma²ovi£ová, Eur. Phys. J. B 45 479 (2005)
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■ Ide o grand-kanoniký súbor! Zásadnou komplikáiou jepotreba stanovi´ hemiký poteniál pre kaºdú teplotu.

■ �alej sa budem venova´ termodynamike MFK v 3D a vsymetrikom prípade (µ = U/2, Ef = 0), kde základnymstavom je ²ahovniové usporiadanie lokalizovanýh £astí.
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Za ú£elom porovnania výsledkov pre r�zne dimezie boli pouºité inéjednotky:Kritiké teploty v sú podstatne vy²²ie ako prea niº²ie ako pre .Maximum pri ktorom dohádza k prehodu z usporiadanej doneusporiadanej fázy sa posúva s dimenziou k vy²²ím hodnotám .
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D = 2[3] a niº²ie ako pre D = ∞[4].
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■ Akého druhu sú fázové prehody z usporiadanej doneusporiadanej fázy?

V limite silne oulombovskej interakie je moºné MFKprevies´ na antiferomagnetiký Isingov model, teda v tejtolimite ide o fázový prehod druhého druhu.V bolo ukázané , ºe pre ide o fázovýprehod prvého druhu.Ako na to v ?Ke¤ºe praujeme na kone£nýh mrieºkah, je ´aºkérozlí²i´ fázový prehod prvého a druhého druhu.Pouºili sme metódu, ktorú vypraovali Challa a kol. .:Distribúiu moºno popísa´ na okolí fázovéhoprehodu prvého druhu ako sú£et dvoh gaussiánov srozdielnymi parametrami. (Dvojmaximová ²truktúra)
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■ Akého druhu sú fázové prehody z usporiadanej doneusporiadanej fázy?

■ V limite silne oulombovskej interakie je moºné MFKprevies´ na antiferomagnetiký Isingov model, teda v tejtolimite ide o fázový prehod druhého druhu.
■ V D = 2 bolo ukázané[5], ºe pre U ≤ 1 ide o fázovýprehod prvého druhu.

■ Ako na to v D = 3?

◆ Ke¤ºe praujeme na kone£nýh mrieºkah, je ´aºkérozlí²i´ fázový prehod prvého a druhého druhu.

◆ Pouºili sme metódu, ktorú vypraovali Challa a kol.[6].:

Distribúiu moºno popísa´ na okolí fázovéhoprehodu prvého druhu ako sú£et dvoh gaussiánov srozdielnymi parametrami. (Dvojmaximová ²truktúra)
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◆ Ke¤ºe praujeme na kone£nýh mrieºkah, je ´aºkérozlí²i´ fázový prehod prvého a druhého druhu.
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Distribúia pre pozostáva z dvoh gaussiánov,ktoré sú entrované na rozdielne hodnoty .Ide o fázový prehod prvého druhu.Dve maximá sa objavujú aº do , £o je prekvapivovysoká hodnota! Treba by´ opatrný pri robení kone£nýhzáverov.Pre jednoduhá jednomaximová distribúiapotvrdzuje fázový prehod druhého druhu.



Distribúia elektrónovej vo©nej energia
ObsahSilne korelovanéelektrónové systémyMFKMetódyMetódy ZSMetódy Term.Tepelná kapaitaSuseptibilitaKritiké teplotyDistribúia FDOSHomogénna fázaZáver

Seminár Praha � 12 / 16

0.000

0.005

0.010

0.015

0.020

-1.66 -1.65 -1.64 -1.63 -1.62 -1.61 -1.6

P
(F

)

F

U=2

τ =0.116
τ =0.118
τ =0.120
τ =0.122
τ =0.124
τ =0.126

0.000

0.004

0.008

0.012

0.016

0.020

-2.46 -2.44 -2.42 -2.4 -2.38

P(
F)

F

U=4
τ=0.202

L=216
L=512

L=1000

0.00

0.01

0.02

-3.34 -3.32 -3.3 -3.28

P
(F

)

F

U=6

■ Distribúia F pre U = 2 pozostáva z dvoh gaussiánov,ktoré sú entrované na rozdielne hodnoty F .Ide o fázový prehod prvého druhu.

Dve maximá sa objavujú aº do , £o je prekvapivovysoká hodnota! Treba by´ opatrný pri robení kone£nýhzáverov.Pre jednoduhá jednomaximová distribúiapotvrdzuje fázový prehod druhého druhu.
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■ Distribúia F pre U = 2 pozostáva z dvoh gaussiánov,ktoré sú entrované na rozdielne hodnoty F .Ide o fázový prehod prvého druhu.
■ Dve maximá sa objavujú aº do U = 4, £o je prekvapivovysoká hodnota! Treba by´ opatrný pri robení kone£nýhzáverov.

Pre jednoduhá jednomaximová distribúiapotvrdzuje fázový prehod druhého druhu.
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■ Distribúia F pre U = 2 pozostáva z dvoh gaussiánov,ktoré sú entrované na rozdielne hodnoty F .Ide o fázový prehod prvého druhu.
■ Dve maximá sa objavujú aº do U = 4, £o je prekvapivovysoká hodnota! Treba by´ opatrný pri robení kone£nýhzáverov.
■ Pre U = 6 jednoduhá jednomaximová distribúia Fpotvrdzuje fázový prehod druhého druhu.
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S narastajúou teplotou sa v DOS v oblasti objavujejemná ²truktúra (J�).J� prehádza pre malé a stredné hodnoty do pseudo medzery.(Prehod kov-izolátor)V limite silnej interakie J� zmen²uje ²írku energetikej medzery.

Priebeh DOS, pre teploty len o málo vy²²ie ako kritikáteplota, závisí len slabo od teploty.Preto je moºné DOS v neusporiadanej fáze ²tudova´ vlimite , kde vieme dosiahnu´ podstatne vä£²iemrieºky.
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■ S narastajúou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < ω < U objavujejemná ²truktúra (J�).

J� prehádza pre malé a stredné hodnoty do pseudo medzery.(Prehod kov-izolátor)V limite silnej interakie J� zmen²uje ²írku energetikej medzery.

Priebeh DOS, pre teploty len o málo vy²²ie ako kritikáteplota, závisí len slabo od teploty.Preto je moºné DOS v neusporiadanej fáze ²tudova´ vlimite , kde vieme dosiahnu´ podstatne vä£²iemrieºky.
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■ S narastajúou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < ω < U objavujejemná ²truktúra (J�).
■ J� prehádza pre malé a stredné hodnoty U do pseudo medzery.(Prehod kov-izolátor)

V limite silnej interakie J� zmen²uje ²írku energetikej medzery.

Priebeh DOS, pre teploty len o málo vy²²ie ako kritikáteplota, závisí len slabo od teploty.Preto je moºné DOS v neusporiadanej fáze ²tudova´ vlimite , kde vieme dosiahnu´ podstatne vä£²iemrieºky.
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■ S narastajúou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < ω < U objavujejemná ²truktúra (J�).
■ J� prehádza pre malé a stredné hodnoty U do pseudo medzery.(Prehod kov-izolátor)
■ V limite silnej interakie J� zmen²uje ²írku energetikej medzery.

Priebeh DOS, pre teploty len o málo vy²²ie ako kritikáteplota, závisí len slabo od teploty.Preto je moºné DOS v neusporiadanej fáze ²tudova´ vlimite , kde vieme dosiahnu´ podstatne vä£²iemrieºky.
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S narastajúou teplotou sa v DOS v oblasti objavujejemná ²truktúra (J�).J� prehádza pre malé a stredné hodnoty do pseudo medzery.(Prehod kov-izolátor)V limite silnej interakie J� zmen²uje ²írku energetikej medzery.

■ Priebeh DOS, pre teploty len o málo vy²²ie ako kritikáteplota, závisí len slabo od teploty.Preto je moºné DOS v neusporiadanej fáze ²tudova´ vlimite τ → ∞, kde vieme dosiahnu´ podstatne vä£²iemrieºky.
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■ Krátko som predstavil niektoré metódy, ktoré je moºné pouºi´ na²túdium MFK.
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