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Je extrémne narocné teoreticky popisat tieto systémy.
Niektoré jednoduché modely: Hubbardov model, t-J
model, Andersonov model ...
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Model Falicova-Kimballa

H =

Z tijd:_dj +U Z fz—i_fzd:_dz + Ey Z fz-—i_fz',

1,7 )

kde dj_, d; (fj_, fi) sh kreacny a anihilacny operator d (f) elek. na polohe %

Napriek jednoduchosti dokdaze MFK popisat viaceré
vlastnosti redlnych materialov.

Vacsina doterajsich vysledkov bola ale ziskana pre
D =1,2 alebo D = ¢!

Zasadné otazky:

[

[]

Je mozné zavery ziskané pre D = 1,2, co pouzit pre
popis redlnych (D = 3) materialov?

Ako velmi sa sa liSia vlastnosti MFK v jednotlivych
dimenziach?
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nahradit jeho vlastnymi hodnotami w;.

H = Zi,j g (w)djdj + E¢Ny, kde

hij (’LU) = 135 + Uwi5z-j.

Obsah
Silne korelované
elektrénové systémy

MFK

Metédy ZS
Metédy Term.
Tepelna kapacita

Susceptibilita
Kritické teploty
Distribiacia F
DOS
Homogénna faza
Zaver

Seminar Praha — 5 / 16




Princip

Plati [ffj};, H] = 0 a teda operator fffz- je mozné
nahradit jeho vlastnymi hodnotami w;.

H = Zi,j hij(w)djdj + Efo, kde

hij (’LU) = 1;; + Uwiéij.
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To znamena zdiagonalizovat maticu h a najst vlastnym
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Pre zvolen konfiguraciu w, metédou kanonickych
transforacii prevedieme problém na jednocasticovy.

To znamena zdiagonalizovat maticu h a najst vlastnym
hodnotam (g;) prisluchajice vlastné vektory. Vlastné
vektory tvoria unitarnu maticu U:

dvi — Za Uaida

d:_ - ZQL{aidgz_

Zakladné korelacné funkcie pre itinerantny podsystém je
mozné vyjadrit pomocou vlastnych vektorov, napr.:

(i ds),y = Xagap Uiallas
2
<n§ln§l>w — ZaSaF uizZ/{ai ZO/SOLF Z/{;;,Ua/j o ZOASO&F Z/{;;Uaj
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Zakladny stav

m  N3ijst zakladny stav znamena najst f-elektrénovi
konfiguraciu ktorej prisliicha najmensia energia.

[1] P. Farkasovsky, Eur. J. Phys. B 20, 290 (2001)
[2] G.I. Watson, R. Lemanski, J. Phys.: Condens. Matter 7, 9521 (1995)
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0 Exaktne: Vyskisat vsetky konfiguracie (2%).
Ich pocet je mozné vyrazne zredukovat vyuzitim
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rozpracovana Farkasovskym!!.
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m  N3ijst zakladny stav znamena najst f-elektrénovi
konfiguraciu ktorej prisliicha najmensia energia.

0 Exaktne: Vyskisat vsetky konfiguracie (2%).

Ich pocet je mozné vyrazne zredukovat vyuzitim
symetrii hamiltonianu a samotnej mriezky.

0 Pouzitim réznych optimalizacnych metéd: Simulované
zihanie, rozne horolezecké algoritmy ...
NajefektivnejSou sa ukazala byt gradientna metdda
rozpracovana Farkasovskym!!.

[0 Iné aproximativne metddy: Napriklad metéda
RPDM!? (restricted phase diagram method).

[1] P. Farkasovsky, Eur. J. Phys. B 20, 290 (2001)
[2] G.I. Watson, R. Lemanski, J. Phys.: Condens. Matter 7, 9521 (1995)
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Termonynamika
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atistickd suma sa da vyjadrit ako:
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Obsah
Silne korelované
elektrénové systémy

MFK
Metddy
Metédy ZS

Metédy Term.

Tepelna kapacita

Susceptibilita
Kritické teploty
Distribiacia F
DOS
Homogénna faza
Zaver

Seminar Praha -7 / 16




Termonynamika

Statisticka suma sa da vyjadrit ako:
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Takyto zapis umoznuje pouzit klasické Monte-Carlo (MC).
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—_ _ Er—u)N _ L elektrénové systémy
==Y up € Bl(Bs =) N4 T (1 + e=Ble=n) sleke
Takyto zapis umoznuje pouzit klasické Monte-Carlo (MC). met‘?gy e
. , —, , . y . eto
Ako vahu je nutné pouzit tzv. elektrénovi volna energiu:
F(w) = (By — p)Ny — 5 S n(1 + Pl Lo et
m Ako pocitat stredné hodnoty? Kritické teploty
ON 2 Distribacia F'
0 (E — uN) (8_T)u DOS
CVN — - T—, Homogénna faza
’ aT V,u (8_N) Zaver
) GBI T

Seminar Praha — 7 / 16



Termonynamika

m Statisticka suma sa da vyjadrit ako: S ovant
—_ _ Er—u)N _ L elektrénové systémy
==Y up € Bl(Bs =) N4 T (1 + e=Ble=n) sleke
Takyto zapis umoznuje pouzit klasické Monte-Carlo (MC). meff:y e
. . 0 . . y . €today
Ako vahu je nutné pouzit tzv. elektrénovi volna energiu:
F(w) = (By — p)Ny — 5 S n(1 + Pl Lo et
m Ako pocitat stredné hodnoty? Kritické teploty
ON 2 Distribacia F'
0 (E — uN) (8_T)u DOS
CVN — - T—, Homogénna faza
’ aT V. (8_N) Zaver
,,LL 8’u

m |de o grand-kanonicky subor! Zasadnou komplikaciou je
potreba stanovit chemicky potencial pre kazdi teplotu.

Seminar Praha — 7 / 16



Termonynamika

Statisticka suma sa da vyjadrit ako: S ovant
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==Y up € Bl(Bs =) N4 T (1 + e=Ble=n) sleke
Takyto zapis umoznuje pouzit klasické Monte-Carlo (MC). met‘?gy e

. , —, , . y . eto
Ako vahu je nutné pouzit tzv. elektrénovi volna energiu:
F(w) = (By — p)Ny — 5 S n(1 + Pl Lo et
Ako pocitat stredné hodnoty? Kritické teploty

ON 2 Distribacia F'

0 (E — uN) (8_T)u DOS

CVN — - T—, Homogénna faza
’ aT V. (8_N) Zaver
,,LL 8’u

lde o grand-kanonicky sabor! Zasadnou komplikaciou je
potreba stanovit chemicky potencial pre kazdi teplotu.
Dalej sa budem venovat termodynamike MFK v 3D a v
symetrickom pripade (1 = U/2, Ef = 0), kde zakladnym
stavom je Sachovnicové usporiadanie lokalizovanych castic.

Viac o zakladnom stave v 3D: P. Farkasovsky, H. Cenéarikové, N.
Seminar Praha -7 / 16
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Nizkoteplotné maximum sa objavuje pri teplotach, kde sa
struktarny faktor meni z 1 na ~ 0.
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1+ Susceptibilita
Kritické teploty
Distribacia F'
U DOS
Homogénna faza
0 Zaver

O 005 01 015 02 025 03 035 04
T

S (Q) = 55 22, € VI (wjw)
Nizkoteplotné maximum sa objavuje pri teplotach, kde sa

struktarny faktor meni z 1 na ~ 0.
Maximum je mozné pouzit na odhad kritickej teploty.

Seminar Praha — 8 / 16




Susceptibilita
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Podobne sa da odhadnit kritickd teplota aj pomocou
takto definovanej susceptibility: x = 8({S2) — (S,)?)
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Susceptibilita

09 T T T T T
L=64 =
08 [ L=216 — -
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Kritické teploty
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jednotky: t' = 2tv/D

m  Kiritické teploty v D = 3 sl podstatne vyssie ako pre
D = 28] 3 nizsie ako pre D = ool

B Maximum pri ktorom dochadza k prechodu z usporiadanej do
neusporiadanej fazy sa posiiva s dimenziou k vyssim hodnotam U.

[3] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)

[4] L. Chen et al., Phys. Rev. B 68 153102 (2003)
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Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do
neusporiadanej fazy?

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)
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Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do
neusporiadanej fazy?

m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto
limite ide o fazovy prechod druhého druhu.

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)
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m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto
limite ide o fazovy prechod druhého druhu.

m V D =2 bolo ukazané®, ze pre U < 1 ide o fazovy
prechod prvého druhu.

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)
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Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do
neusporiadanej fazy?

m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto
limite ide o fazovy prechod druhého druhu.

m V D =2 bolo ukazanel®! ze pre U < 1 ide o fazovy
prechod prvého druhu.

m Akonatov D =37

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)
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Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do
neusporiadanej fazy?

m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto
limite ide o fazovy prechod druhého druhu.

m V D =2 bolo ukazanel®! ze pre U < 1 ide o fazovy
prechod prvého druhu.

m Akonatov D =37

[0 Kedze pracujeme na konecénych mriezkach, je tazké
rozlisit fazovy prechod prvého a druhého druhu.

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)
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Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do S
. o Silne korelované
neUSporladane_] fazy? elektrénové systémy
m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK e
" ’ . . pu . . etd N
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto Metody ZS
limite ide o fazovy prechod druhého druhu. Metody Term.
g . 5] B ] ) ) Tepelna kapacita
s V D =2 bolo ukazané® ze pre U < 1 ide o fazovy Susceptibilita
-
prechod prvého druhu. Y T——
m Akonatov D =37 DOS
Homogénna faza
[0 Kedze pracujeme na konecénych mriezkach, je tazké Zaver

rozlisit fazovy prechod prvého a druhého druhu.
0 Pouzili sme metddu, ktor vypracovali Challa a kol 16! -

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)

[6] M. Challa et al., Phys. Rev. B 34 1841 (1986); C. Borgs, R. Kotecky, JSP 61 79 (1990)Se€minar Praha — 11 / 16




Druh fazového prechodu

m  Akého druhu su fazové prechody z usporiadanej do S
. o Silne korelované
neUSporladane_] fazy? elektrénové systémy
m V limite silne coulombovskej interakcie je mozné MFK e
" ’ . . pu . . etd N
previest na antiferomagneticky Isingov model, teda v tejto Metody ZS
limite ide o fazovy prechod druhého druhu. Metody Term.
g . 5] B ] ) ) Tepelna kapacita
s V D =2 bolo ukazané® ze pre U < 1 ide o fazovy Susceptibilita
-
prechod prvého druhu. Y T——
m Akonatov D =37 DOS
Homogénna faza
[0 Kedze pracujeme na konecénych mriezkach, je tazké Zaver

rozlisit fazovy prechod prvého a druhého druhu.

0 Pouzili sme metddu, ktor vypracovali Challa a kol 16! -
Distribiiciu F' mozno popisat na okoli fazového
prechodu prvého druhu ako stcet dvoch gaussianov s
rozdielnymi parametrami. (Dvojmaximova struktira)

[5] M.M. Maska, K. Czajka, Phys. Rev. B 74 035109 (2006)

[6] M. Challa et al., Phys. Rev. B 34 1841 (1986); C. Borgs, R. Kotecky, JSP 61 79 (1990)Se€minar Praha — 11 / 16
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Distribiicia elektrénovej volnej energia
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m Distribacia F' pre U = 2 pozostava z dvoch gaussianov,
ktoré s centrované na rozdielne hodnoty F'.
lde o fazovy prechod prvého druhu.
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Distribiicia elektrénovej volnej energia

P(F)
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Distribiicia F' pre U = 2 pozostava z dvoch gaussianov,
ktoré s centrované na rozdielne hodnoty F'.

lde o fazovy prechod prvého druhu.

Dve maxima sa objavuji az do U = 4, o je prekvapivo
vysoka hodnota! Treba byt opatrny pri robeni konecnych
Zaverov.
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Distribiicia elektrénovej volnej energia
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m Distribacia F' pre U = 2 pozostava z dvoch gaussianov, AlereEe e

ktoré s centrované na rozdielne hodnoty F'. o
lde o fazovy prechod prvého druhu.
m  Dve maxima sa objavuju az do U = 4, ¢o je prekvapivo
vysoka hodnota! Treba byt opatrny pri robeni konecnych
Zaverov.
m Pre U = 6 jednoducha jednomaximova distriblcia F
potvrdzuje fazovy prechod druhého druhu.
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Hustota d-elektrénovych stavov (DOS)
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B S narastajiicou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < w < U objavuje

jemna struktara (JS).
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Hustota d-elektrénovych stavov (DOS)
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B S narastajiicou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < w < U objavuje
jemna struktara (JS).

m JS prechadza pre malé a stredné hodnoty U do pseudo medzery.
(Prechod kov-izolator)

eticke] medzery.

BV limite silnej interakcie JS zmensuje Sirku ener
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Hustota d-elektrénovych stavov (DOS)
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m  Priebeh DOS, pre teploty len o malo vyssie ako kriticka
teplota, zavisi len slabo od teploty.
Preto je mozné DOS v neusporiadanej faze studovat v
limite 7 — 00, kde vieme dosiahnut podstatne vacsie
mriezky.
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Zaver

Kratko som predstavil niektoré metédy, ktoré je mozné pouzit na
stadium MFK.
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Kratko som predstavil niektoré metédy, ktoré je mozné pouzit na
stadium MFK.

Pouzili sme semi-klasické Monte-Carlo na stadium réznych fazovych
prechodov v MFK v D = 3:
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Zaver

Kratko som predstavil niektoré metédy, ktoré je mozné pouzit na
stadium MFK.

Pouzili sme semi-klasické Monte-Carlo na stadium réznych fazovych
prechodov v MFK v D = 3:

[1 Na zaklade maxim merného tepla sme skonstruovali fazovy
diagram v rovine (U-7), kde sme porovnali kritické teploty
prechodu z usporiadanej do neusporiadanej fazy v réznych
dimenziach.
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diagram v rovine (U-7), kde sme porovnali kritické teploty
prechodu z usporiadanej do neusporiadanej fazy v réznych
dimenziach.

[1 Ukazali sme, Zze v zavislosti od U ide o fazovy prechod prvého
alebo druhého druhu. Pritom vysledky naznacuja, ze prechod
prvého druhu méze byt az do hodnét U ~ 4, co je vyznamny
narast v porovnani s D = 2.
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alebo druhého druhu. Pritom vysledky naznacuja, ze prechod
prvého druhu moéze byt az do hodnét U ~ 4, o je vyznamny
narast v porovnani s D = 2.

[l Popisali sme na teplote zavisli jemna struktaru DOS a prechod
kov-izolator indukovany teplotou.
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narast v porovnani s D = 2.

[l Popisali sme na teplote zavisli jemna struktaru DOS a prechod
kov-izolator indukovany teplotou.

[] V neusporiadanej faze sme diskutovali rozdiely v DOS pre rdézne
dimenzie.
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Praca bola publikovana v Solid State Communications link:
http://dx.doi.org/10.1016/j.ssc.2009.08.035
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