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Model Falicova-Kimballa

H = th’jd;_dj + UZfZ—i_fzd:_dz =+ Ef Zfi+fia
0] i i

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

Napriek jednoduchosti dokdaze MFK popisat viaceré
vlastnosti redlnych materialov.
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Je mozné zavery ziskané pre D = 1,2, co pouzit pre
popis redlnych (D = 3) materialov?

Ako velmi sa sa liSia vlastnosti MKF v jednotlivych
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Metdda

Na stadium termodynamickych vlastnosti MFK je mozné
pouzit klasické Monte-Carlo (MC) pretoze:

H = Zz’,j hij(w)djdj -+ Efo, kde

hz'j (w) — tz'j + Uwic?ij.
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komplikaciu je potreba stanovit chemicky potencial pre Stadium

kazdi teplotu. Aj preto sme Studovali symetricky pripad:
(1 =U/2, By = 0)

m Zakladnym stavom je Sachovnicové usporiadanie
lokalizovanych castic.
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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.
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B Maximum pri ktorom dochadza k prechodu z usporiadanej do

neusporiadanej fazy sa posiuva s dimenziou k vyssim hodnotam U.
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rozlisit fazovy prechod prvého a druhého druhu.

0 Pouzili sme metédu, ktorii vypracovali Challa a kol..:
Distribiiciu F' mozno popisat na okoli fazového
prechodu prvého druhu ako stcet dvoch gaussianov s
rozdielnymi parametrami. (Dvojmaximova Struktira)
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Distribiicia elektrénovej volnej energia
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Zaverov.
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Distribiicia elektrénovej volnej energia

0.020
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P?k'forandské

m Distribacia F' pre U = 2 pozostava z dvoch gaussianov, i
ktoré s centrované na rozdielne hodnoty F'.
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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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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S narastajicou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < w < U objavuje

jemna struktara (JS).

JS prechadza pre malé a stredné hodnoty U do pseudo medzery.

(Prechod kov-izolator)
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S narastajicou teplotou sa v DOS v oblasti 0 < w < U objavuje

jemna struktara (JS).

JS prechadza pre malé a stredné hodnoty U do pseudo medzery.

(Prechod kov-izolator)

V limite silnej interakcie JS zmensuje Sirku ener

eticke] medzery.
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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, prakticky nezavisi od teploty.
Preto DOS v neusporiadanej faze je mozné Studovat v
limite 7 — 00, kde vieme dosiahnut podstatne vacsie
mriezky.

Doktorandsky seminar 2009 — 10 / 14




DOS v neusporiadanej faze
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Zaver

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

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

Na zaklade maxim merného tepla sme skonstruovali fazovy diagram
v rovine (U-71), kde sme ukazali, ze kritické teploty prechodu z
usporiadanej do neusporiadanej fazy si podstatne vyssie ako v

D = 2 a podstatne nizSie ak v D = oo
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usporiadanej do neusporiadanej fazy si podstatne vyssie ako v

D = 2 a podstatne nizSie ak v D = oo

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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Pritom vysledky naznacuja, ze prechod prvého druhu méze byt az do
hodnét U ~ 4, Co je vyznamny narast v porovnani s D = 2.

Popisali sme na teplote zavisla jemna struktaru DOS a prechod
kov-izolator indukovany teplotou.
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hodnét U ~ 4, Co je vyznamny narast v porovnani s D = 2.

Popisali sme na teplote zavisla jemna struktaru DOS a prechod
kov-izolator indukovany teplotou.

V homogénnej faze sme popisali Mottov-Hubbardov prechod pri
konecnych teplotach a diskutovali sme rozdiely v DOS pre rézne
dimenzie.
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Pouzili sme klasické Monte-Carlo na stadium réznych fazovych
prechodov v MFK v D = 3

Na zaklade maxim merného tepla sme skonstruovali fazovy diagram
v rovine (U-71), kde sme ukazali, ze kritické teploty prechodu z
usporiadanej do neusporiadanej fazy si podstatne vyssie ako v

D = 2 a podstatne nizSie ak v D = oo

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.

Popisali sme na teplote zavisla jemna struktaru DOS a prechod
kov-izolator indukovany teplotou.

V homogénnej faze sme popisali Mottov-Hubbardov prechod pri
konecnych teplotach a diskutovali sme rozdiely v DOS pre rézne
dimenzie.

Cast prace bude prezentovana na konferencii ICM v Karlsruhe,

clanok sa dokoncuje a bude zaslany do Solid State Communications.
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Stav m6jho doktorandského studia na konci tretieho
rocnika

m V jali 2008 som (spesne absolvoval “minimovi skisku™ a
obhajil minimova pracu (RNDr.)

m  Som spoluatorom desiatich ¢lankov (piatich ako prvy
autor), ktoré uz vysli v karentovanych casopisoch.

m DoterajSiu pracu som prezentoval na dvoch zahranicnych a
jednej domacej konferencii s medzinarodnou Gcastou, na

astavnom seminari kondenzovanych latok a sitazi
mladych vedcov UEF.
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