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e Model Falicova-Kimballa

e Symulacje Monte Carlo
Klasyczny algorytm Metropolisa
Algorytm Metropolisa dla modelu FK
Funkcja korelacyjna

Ciepto wtasciwe i podatnos¢ CDW
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|dentyfikacja przejscia I-go rodzaju
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* silne oddziatywanie

* stabe oddziatywanie
e Inne wymiki

e Podsumowanie




MODEL FALICOVA-KIMBALLA

e wedrowne fermiony
e zlokalizowane (klasyczne) czastki — ,jony”

e oddziatywanie jedynie pomiedzy czgstkami wedrownymi
| zlokalizowanymi




MODEL FALICOVA-KIMBALLA

Hamiltonian:

H = ZtijCICj + UZTLZU)Z
(2,7) i

.'.

c; (c;) — operatory kreacji (anihilacji) elektronu,

n; = C;r c; — liczba obsadzen 1—tego wezia,
t;; — catka przeskoku pomiedzy weztami ¢ oraz j
U — oddziatywanie kulombowskie na wezle,

w; = {1,0} w zalezno$ci, czy w i—tym weZle znajduje sie masywna czastka




MODEL FALICOVA-KIMBALLA

Hamiltonian:

H = ZtijCICj + UZniwi
(4,9) i

.'.

c; (c;) — operatory kreacji (anihilacji) elektronu,

n; = C;r c; — liczba obsadzen 1—tego wezia,
t;; — catka przeskoku pomiedzy weztami ¢ oraz j
U — oddziatywanie kulombowskie na wezle,

w; = {1,0} w zalezno$ci, czy w i—tym weZle znajduje sie masywna czastka

Konfiguracja masywnych czgstek minimalizuje:

e w1 = 0 - energie stanu podstawowego
e w7 > (0 - energie swobodng uktadu
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PRZYKLADY ZASTOSOWAN

e Przejscie pdtprzewodnik—metal w zwigzach ziem rzadkich (m.in. SmBg)
[Falicov, Kimball, PRL 22, 997 (1969)]
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PRZYKLADY ZASTOSOWAN

Bezspinowa wersja jako przyblizenie modelu Hubbarda
[Hubbard, Proc. R. Soc. London, Ser. A 276, 238 (1963)]

Przejscie pétprzewodnik—metal w zwigzach ziem rzadkich (m.in. SmBg)
[Falicov, Kimball, PRL 22, 997 (1969)]

Przejscie fazowe oo — v w cerze (Ce)
[Ramirez, Falicov, PRB 3, 2425 (1971)]

Statyczna podatnos$c¢ dla spontanicznej polaryzaciji
[Subrshmsnym, Barma J.Phys.C 21, L19 (1988)]

Uporzadkowanie CDW [van Dongen, Vollhardt, PRL 65, 1663 (1990)]
Optyczna przewodno$¢ [Moeller, Ruckenstein, PRB 46, 7427 (1992)]

Rozwiniecie funkcji spektralnej f
[Brandt, Urbanek, Z. Phys. B: Condens. Matter 89, 297 (1992)]

Podatnos¢ tadunkowa [Freerics, Miller, PRB 62, 10022 (2000)]
Zjawisko Ramana [Freerics, Davereaux, Condens. Matter Phys. 4, 149 (2001)]

Wiele, wiele innych...




DOKLADNE WYNIKI

Dla U — oo model FK mozna mapowaé¢ na model Isinga
Doktadne rozwigzanie w przestrzeni nieskonczenie wymiarowe;

Dla symetrycznego przypadku, gdy koncentracja jonéw i elektrondw
wynosi 0.5 w stanie podstawowym jony tworzg konfiguracje
szachownicy, dla kazdej warto$ci oddziatywania kulombowskiego

Periodyczne uporzgdkowanie oraz separacja fazowa, dla szczegolnych

wartosci koncentacji jonow i elektrondéw




METODY ANALIZY MODELU

MFT [Falicov, Kimball PRL 22,997 (1969), Ramirez PRB 2,3383 (1970)]
CPA [Plischke, PRL 28, 361 (1972)]

DMFT [Schiller PRB 60, 15660 (1999), Shvaika PRB 67, 075101 (2003)]
(doktadne rozwigzanie w d — 00)

DCA [Hettler, Mukherjee, Jarrel PRB 61, 12739 (2000)]

Monte Carlo




KLASYCZNY ALGORYTM METROPOLISA
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METODA SYMULACJI®

Punktem wyjscia jest suma statystyczna:

2= Tree PHEO=u)
C

H (C') — Hamiltonian FK dla ustalonej jonowej konfiguracji C'

ZC — sumowanie po jonowych konfiguracjach

Tre — $lad po fermionowych stopniach swobody
B=(kpT)™*
N — operator catkowitej liczby elektrondw

Dla konfiguracji jonéw C' hamiltonian H (C') jest diagonalizowany
numerycznie. Sume statyczng mozna wtedy zapisac jako:

7 — Z H(l + G—B(EH(C')—,u))’
C n

gdzie F,, (C) jest n-tg wartoscig wtasng hamiltonianu H (C')

aM.Maska, K.Czajka cond-mat/0504533




METODA SYMULACJI cd.

Wprowadzajgc energie swobodng

F.(C) _% Y log(1 4 e~ En (@)

suma statystyczna przyjmuje postaé

e

7 — Z e—ﬁFe(C)
C

Wagi statystyczne mozna obliczy¢ ze wzoru:

e

MOZNA STOSOWAC KLASYCZNY SCHEMAT METROPOLISA,
ZASTEPUJAC ENERGIE WEWNETRZNA PRZEZ
ENERGIE SWOBODNA ELEKTRONOW
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WYZNACZNIE FUNKCJI KORELACYJNEJ

Funkcja korelacyjna gestosé—gestosc dla jonéw:
4

N
1
gn = i Z Z w(ry)w(r; + 7124+ T2Y)

i=1 71, 79o=%n

k T/t=0.03 k T/t =0.06
w(,r.ll/) — w'Ls St 3 4 Hg(n)

x, y—wektory jednostowe wzdtuz osi x i y.




WYZNACZNIE FUNKCJI KORELACYJNEJ

Funkcja korelacyjna gestosé—gestosc dla jonéw:
4

N
1
gn = i Z Z w(ry)w(r; + 7124+ T2Y)

1=1 11, 72==%n

k,T/t=0.03 k T/t =0.06

w(r’i):wia : e S e o--o g(n) -
T —e G |

x, y—wektory jednostowe wzdtuz osi x i y.

Zrenormalizowana funkcja G, :

e

G = (—1)"4(gn

p; — koncentracja jonow.




CIEPLO WLASCIWE | PODATNOSC

Ciepto wiasciwe mozna otrzymac z fluktuacji energii wewnetrznej

Podatnosc¢ CDW

r

(...) oznacza usrednianie po konfiguracjach zaakceptowanych
w algorytmie Metropolisa.




Ciepto wlasciwe, podatnos¢ CDW i funkcja korelacyjna
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Identyfikacja przejscia I-go rodzaju U/t = 0.5
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Identyfikacja przejscia I-go rodzaju U/t = 0.5
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Identyfikacja przejscia I-go rodzaju U/t = 0.5

kT/t = 0.028
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Identyfikacja przejscia I-go rodzaju U/t = 0.5

kT/t = 0.025
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Rozklad jonéw i elektronow U/t = 1

K, T/=0.08
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Rozktad jonow i elektronow U/t = 1

K, T/=0.06
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Rozktad jonow i elektronow U/t = 1

K, T/=0.05
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Rozktad jonow i elektronow U/t = 1
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k,T/=0.02

CZASTKI WEDROWNE

Rozktad jonow i elektronow U/t = 1

CZASTKI ZLOKALIZOWANE
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SIEC KWADRATOWA t' £ 0i p; = p. = 0.5

STAN PODSTAWOWY:
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s

Diagram fazowy, U/t = 1

TC [arb. units]
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INNE WYNIKI OTRZYMANE PREZENTOWANA METODA

Funkcje spektralne dla elektronéw wedrownych

Gestosci stanéw — duzo doktadniejsze niz otrzymane metoda
DCA [cond-mat/0504533]

Przejscie fazowe dla modelu FK na sieci trojkatnej
[Phisica B (w druku)]

Diagram fazowy w modelu FK [cond-mat/0504533]

Separacja fazowa na sieci heksagonalnej




ZAMIAST PODSUMOWANIA

Rola niejednorodnosci w uktadach silnie skorelowanych:
e tlenki metali przejSciowych — statyczne lub dynamiczne
niejednorodnosci
kolosalny magnetoopor w manganitach — klastery magnetyczne
wstegi w nikletach
niejednorodnosci w nadprzewodnikach wysokotemperaturowych:

* pseudoszczelina
* nadprzewodnictwo indukowane niejednorodnosciami

— magnetyczna separacja fazowa w tlenkach kobaltu

e rozcienczone pétprzewodniki magnetyczne — spintronikal

e koegzystancjafaz AF i SC lub SDW i SC w nadprzewodnikach
organicznych

e wspodtzawodnictwo/koegzystencja AF i SC w uktadach
ciezkofermionowych

Inhomogeneity-induced superconductivity? J. Eroles et. al. Europhys. Lett. 50,
540 (2000)
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— —wynikidla d — oo dla sieci Bethe’go

— wyniki dla d — oo dla sieci hiperkubicznej
[L. Cheng, J. K. Freericks, B. A. Jones, PRB 68, 153102 (2003)]

— wyniki otrzymane z zamykania sie szczeliny w gestosci
standw [P. de Vries, K. Michelson, H. de Raedt, Z. Phys. B 92, 353 (1993)]




SIEC TROJKATNA

Frustracja

sie¢ kwadratowa sie¢ trojkatna

‘ wezel zajety przez domieszke
O pusty wezel

e Dla sieci kwadratowej stanem podstawowym jest szachownica

e Dla sieci trojkatnej, gdy U — oo brak uporzgdkowania
dalekozasiegowego (model Isinga)

e Czy w przypadku stabego oddziatywania kulombowskiego
dla sieci tréjkatnej w MFK moze istnie¢ uporzadkowanie
dalekozasiegowe?

M.Maska, K.Czajka Physica B (w druku)




FRUSTRATED-BOND-GRAPH (FB-graph)
A: k T/=0.0001  B: kgT/=0.02
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C: ks T/t=0.005 D: kpT/t=0.3
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PDF - Pair distribution function

PDF daje prawdopodobienstwo znalezienia
domieszki w danej odlegtosci od innej
domieszki
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Stabe oddziatywanie:

Oscylacje PDF maja = Mozliwe uporzgdkowanie dalekiego
wiekszy zasieg zasiegu w niskich temperaturach!




Ciepto wlasciwe i gestos¢ stanow
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e Ostry pik w cieple wtasciwym typu Isinga dla stabych oddziatywan U

e I, obniza sie wraz ze wzrostem oddziatywania U i dgzy do zera, gdy U — oo

e Pik Schotky’ego w C',, dla $rednich i silnych oddziatywan U




