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1 YBon

Jenman on HajBAKHUjUX IIUJbeBa (U3MKE UBPCTOI CTama je HaJaskeme HOBUX Ma-
Tepurjaja ca MHTEPECAHTHUM TPAHCIOPTHUM, ONTUYKUM U TE€PMOAUHAMUUKAM CBO-
jcrBuma. Hewxm om mosHaTmjux mpumMepa Cy BUCOKO-TEMIEPATYPHU CYHEPIPOBOI-
HUIY, KBAHTHN XOJIOBU CUCTEMU, CUCTEMU TEIIKUX (ePMUOHA, NONUPAHU IOJIYIPO-
BOMHMIU U Apyru. PasyMmeBame m oOjammeme (PU3NYKUX OCOOMHA OBUX CHCTEMA
IIpencTaB/ba M3a30B U IVIaBHU 3aJaTak MHOTMM TeOpUjCcKuM ¢usmduapuMma. ['maBHaA
noremkoha y pa3Bujamy TeOpHUje je MOCTOjame BUIIE KOHKYPEHTHUX IpoIleca y
OKBUDY jenue nojaBe. Heke maTepakmuje Mory na (paBOpU3y]y METAJIHO IOHAIIAKE,
(epomarseTsam, AOK APYyre MOy na (aBOPU3Y]y JIOKAJIM3AIN]y BAJEHTHUX €JIEK-
TPOHA /MM aHTU(GEePOMATHETU3AM.

dusmuke ocobuHe MeTasa - HOOPUX MPOBOMHUKA - C€ OMJIMYHO OMUCY]Y MOI-
esioM ci1o060aHNX (HemHTeparyjyhux) eJeKTpoHa y CTATUYKOM yCPEIHEHOM HMOJbY
ocTayuX eJieKTpoHa U moJsba joHa pemetke [1]. Taj momen obGjammaBa u moc-
TOjame 30HCKUX M30JIaTOpPa KOM KOJUX je MPOBOMHA 30HA IMOTIIYHO MOIyHEHa, a
cieneha je cysume nanexo on PepmujeBor HuBoa. Mebyrmm KOnm HekmX MaTep-
ujajia ca MEJMMUYHO MOMYyHEHOM MPOBOJHOM 30HOM, TaKaB OMUC HUje mobap, jep
eJeKTPOHU ~MpoBOJe “ BUIle BpeMeHa y Oau3uHu omapeheHor aTtomMa, WU UBOPA
KPUCTAJIHE PEINIeTKe U UMajy TEeHIEHNIU]y na ce JOoKaau3yjy. Eiekrponu moummy
na ocehajy jemHm npyre m epeKTu Kopesanuja NOYWEHY OUTHO Ja yTUYY HA HU-
x0BO Kpertame. Onnoc Kynonose (nmoreniujasine) u KUHETUYKE €HEPIUje eJIeKTPOHA
pacte. Kao pesynrar Tora, mejokaJju3anuja eJeKTPOHA IIOCTAje Malmhe eHEePTreTCKI
noBOJbHA [2]. Y HEKMM EKCTpeMHUM CJIydajeBUMa €JIEKTPOHU OCTajy JIOKAJIU30-
BAHU OKO YBOPOBa pelleTKe M Marepujan mocraje m3onarop - Moros (Mott) uzo-
aaTop. MoTOB mMeTa-m30JaTOp MpeJa3, Jakjie, HacTaje ychaen jakor KysmoroBor
omdujama eJEeKTPOHA Yy MAEJVMMUYHO MONYHEHO] BAJIEHTHO] 30HU. HUUWHU ce na cy
Mogmenu caobomaux ("myTyjyhux“) m IOKaIM30BAHUX €JIEeKTPOHA MOTIYHO PAa3aBO-
JEHV M [a OMMCYjy MOTIYHO pa3jauumTe nojaBe. HajunrepecaHTHHMje mojaBe, Koje
je m HajTeke OOjacHUTH, Cy OHE Y KOjUMa KOEr3UCTUPA]y JIOKAJIU30BAHU €JIEK-
TPOHU Ha KPATKUM BPEMEHCKUM CKaJlaMa U JIeJIOKAJU30BAHU HA AYyTUM. Y TAKBUM
caydJajeBuMa, eJeKTPOHU ce HaJialde, ~jebne“, mamehy oBa mBa crama. To mpen-
CcTaB/ba M3BOP MHOIMX (QU3NUYKNX (EeHOMEHa 3a dUmje OOjalImeme je HEeOIXOIHO
pasMunbaTu Ha 008 HAUMHA: U TAJACHO (MMIYJICHU NPOCTOD, HEJIOKATIU30BAHU
€JIEKTPOHM) ¥ YEeCTUYHO (peasHu IPOCTOp, JOKaJIm30BaHu). VI3pasur mpumep
OBAaKBUX CHCTEMa CY BUCOKOTEMIEDATYPCKU cyneprnpoBonuunu. Heke muxoBe oc-
obuHE ce MOry OmUCATU CIODOMHUM EJIEKTPOHMMA, a HEKe BE3aHuM. 3a Cana He
IIOCTOjU jeIMHCTBEHA TEOpHUja KOja JOOPO OMUCYyje CBa CBOjCTBA CYMEPIPOBOTHUKA.

[Ipenver ucTpaskuBama OBOT palla Cy TPAHCIOPTHE ocobumHe HeypeDheHor met-
asa y osmsuau MotoBor npenasa. [IpuMeHnIn cMO AMHAMUYKY TEOPU]Y CPEIHEer
nosa [3, 4] na Xabapnos (Hubbard) monesn nomymenoctu 1/2 y unctom ciaydajy u'y
npucycTtBy Heypebenoctu. M3pauyHnanau cMO 1 aHATIU3UPAIU TPOBOAHOCT CUCTEMA



3a pa3JuYnTe HUBOE WHTEPAKIMje, HeypeheHoCTrM u Ha pa3iuduTuM TeMIepaTy-
pama. 3a Hajakeme JokasuHe |'punoBe ¢yuruumje kopumhen je " NCA® [5] anro-
putaMm 3a pemaBame npobiema AmmepconoBe Heumctohe. Jlobujenu pesynratu
y HajBeloj Mepy KBaIUTATWBHO KOPEKTHO ONUCY]y (U3UKy y Osnm3mHM MoToBor
mpesiaza, aju W jacHO yka3yjy Ha mHemocrtatke NCA amporcumanuje, 360r uyera
he O6utu meomxoman 0OBU aJaropuTaMm 3a AOOUjarme NETAJHUX U KBAHTUTATUBHO
MOY3aHUX PEe3yJTaTa.

Pan je opramuzoBan Ha ciaenehm HaumH. Y moryaB/by 2 Cy yBeAeHE OCHOBHE
uaeje NVMHAMUYKE TeOpHUje Cpemmer MoJba W yKa3aHO je Kpo3 IMpuMepe Ha 3Hadaj
epexkata HeypeheHOCTHM y MHOTMM jako KOpeJIWCAHMM MaTepujaauMma. [maBHUN
pe3yaraTtu pana Cy M3JI0KEHU y MOTJIaBBY 3. 3aKBbydHM KOMEHTAPU yKA3yjy Ha
HETIOCPpEIHE TPAaBIE 33 HACTABAK Pala.



2 MoToB MeTaI-M30JIaTOP MIpPeJia3 Yy AUHAMUYKO)]
TEOPUJU CPEeIber I0Jba

MoToB MeTas-u307aTOP Mpesas3 ce He MOKe yCIemHo objacauTy moMmohy teopuje
cpenmer nosma Xaprpu-Poxr (Hartree-Fock) tuna, koja je epeKTUBHO jeTHO - €JeK-
TPOHCKa Teopuja. Y MHOTUM MeTaJMMa KOJU Canp:ke MEeJIUMUYHO TONyHeHe d,
unu f opburaie, Kao MTO Cy MaHIaH, BAHAAUjYM, IEPUjyM, BAJEHTHU €JIEKTPOHU
ocehajy jako mehycobno KymonoBo onbujame. TaxkBu jako KOpearCcaHU eJIeKTPOHU
ce He MOT'Y ONMMCATU KaO CJI0DOMHU Y CTATUYKOM yCPEAHEHOM MOJbY OCTAIUX €JIEK-
TpOHAa, MTO je 3ampaBo Xaprpu-Pok mpuctym. Y oBom pamxy heMo KOPUCTUTU
OUHAMWYKY TEeOPUjy cpelmer nosa (dinamical mean-field theory), nau ckpaheno
DMFT, koja ca ycmexoMm onucyje eperTe jaKnxX eJIeKTPOHCKUX Kopesanudja. 3a pa-
3JIMKY OJ CTaTUUYKe Teopuje cpemmer moba, DMFT y mormyHocTu y3uma y o03up
KBAHTHE paykrTyanuje, [03BOJbaBajyhu pasMeny YEeCTUIIA usmeby
ompebenor uBopa m meroBor okpyxkewa. DMFT je maremaruyku nobpo medumH-
UCaHa TeopUja KOja MOCTaje er3akTHA y JUMECY BEJUKOT KOPAMHAIIMOHOT Opoja.
OBaj MeTO 1 BHEeroBa yOUIITEHA CY Aajia 3HaUajaH JOIPUHOC Pa3yMeBamy (U3UKe
jaKO KOpEeJIMCAHUX CUCTEeMa U YCIENIHO ONMUCAJNY MHOTe MaTepujajie Y KOjuMa Ce
jaBibajy jake xopesamnuje. /IlmHaAMUUYKa Teopurja Cpelmer MoJba Ce MOKa3aJa Hapo-
YUTO KOPUCHOM Yy TpoydYaBamy ¢(usuke y Oaum3uHu MOTOBOI MeETaJI-U30JIATOP
mpeJsiasa.

2.1 JImHaMuUUYKa Teopuja cpemmer Iodba

uHamMuuka Teopuja cpeamer I0oJba MPeACcTaB/ba YOIIITEHhe Kilacudyne, Bajcose
(Weiss), Teopuje cpenmer mosba KOja aIpPOKCHMUPA PENIeTKY Ca MHOTO CTENeHU
ciobone jemHUM e(pEeKTUBHUM UBOPOM Ca CBEra HEKOJUKO CTeIeHU ciiobome, cuper-
HYTHM Ca Pe3epBOapOM KOjU ONUCYyje ocTaTak cucreMa, cimika 1. Pesepsoap je
npencraBiben edertuBHuM (BajcoBuMm) mosmem koje ce mobuja caMoycarIameHuM
pemaBameM npobiema.

['naBue mumeje he Outu mpencraB/beHe Ha MpuMepy XabapaoBOr Momdesaa, 3a
KOra ce MOyke pehu ma je HajjeIHOCTaABHUjU, a UCIOCTaBJba CE€ U HAJOOJHU MO
3a ONMC jaKO KOPEJMCAHUX CUCTEeMA. XaMUJITOHUjaH OBOT Moneja uMa ciienehn

00JUK:
H=— Zti,jd;rgdja + UZTLZ'TTL” + €0 an, (].)
13,0 7 0
roe je N, = djadw OoKymanumoHo 06poj uBopa i, a mapamerap U oapebyje jau-

nny (ekpanupane) Kynonose marepakumje. M3 06iuKa XaMUITOHUjaHA MOYKEMO
BUJIETHU Jla OMUCYje CKyI ~aroMa‘ ca jeIHOM OpOUTAJIOM, CTABJLEHUX Yy YBOPOBE I
nepuoguyHe permerke. V30s0BaHu aToM MMa deTupu CBOjcTBeHa crama: [0), | 1),
| 1), | T1), ca cBojcrBenum BpemuocTuma (emeprujama), 0,e,0, U + 260, pecmexk-
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Cnuka 1: Teopuja cpenmer nossa 3aMemyje PEIMEeTKy jeTHUM YBOPOM CIIPErHY TUM
ca caMoycarjameHo onpebheHuM pesepBoapoM.

tuBHO. OpbuTaie cycemHUX UYBOPOBA Ce€ MPERJAanajy Tako na eJIeKTPOHU MOTY 1a
"mpeckode“ ca jeQHOr Ha APYTU 4BOp ca BepoBarHohoM t;; (hopping aMIauTynoMm).

I'nmaBra BesmumHa Ha KOjy ce DMFT ocnama je nokanna I'puHOoBa ¢yHKIUja HA
jemHoM uBOpy pemetke [3, 4]

G(r = 7') = ~(Tdig (1)}, (")) (2)

Y KIACUYHO] TEOPUjU Cpelmer MoJjba, JOKAJIHa MarHeTusanuja m; = (S;) je onpen-
jeHa CIMHOM Ha YBODPY ¢ KOjU MHTeparyje ca e(peKTUBHUM II0JbeM OKOJIHUX CIIMHOBA.
AHaJIOrHO, OBIE YBOAMMO pelpe3eHTanujy jJokaiaHe ['puHoBe QpyHKIMje KOja onucyje
aToM Koju je cupernyT (xubpuanzoBan) ca edektuBHUM pesepBoapom. OBo ce
MOK€ OMMCATU XaMUJITOHUjAHOM Momena AHmepcoHOBe HeuucTohe

HAIM = Hatom + Hbath + Hcouplinga (3)
rue je
Haiom = Un?ncf + (g0 — 1) (n? + n‘f),
Hyarn, = Z g;ajgaitn

couplzng Z V T d + dT aia)- (4)

Y oBuM mM3pa3uMa je yBeleH Cckyn HemHTeparyjyhux ¢epmmona (a'), xoju mpexn-
craBJsbajy cTeneHe ciaobome yecTua epekTuBHOr pesepBoapa (cavity field, hybridiza-
tion function), koju okpy:kyje uBop i. Ilapamerpe & u V;, Tpeba m3abpaTtu Tako
na ce I'punose ¢ynrnuje d-opburana (meuucroha) y jemmaumnu (4) moknama ca
gokaaHoM ['puHOBOM ¢(yHEHMjoM pemeTke XabapIOBOT Mozela. J3alpaBO, OBU
nmapaMeTpy yiase jeIUuHO KPO3 XUOPUAU3AINOHY (YHKIU]Y:

Vif?

iwn_a'

Aliw,) = (5)

l
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OBO ce MOKe JTaKO BUIETH aKO HpOoDJEeM MpPeTouyrMO y OOJUK KOju He YKbyUyje
EeKCIUIUIIMTHO CTemneHe ciobone pesepBoapa. 1o, mehyrum, 3axTeBa KOpuiiheme
dopmamm3Ma ePeKTUBHOT nejcTBa. Kama M3BPIIMMO WHTETPAIU]Y MO CTEIEHUMAa
ciobone pesepBoapa, qobujaMo eeKTUBHO NejcTBO 3a ' HeuucTohy “ y OOJIUKY:

B B B
Seff = —/0 dT/O dT/Z dH(1)Gy (7 — )d, (7)) + U/o drng (T)n) (1), (6)

rue je
Go '(iwn) = iw, + 1 — g0 — A(iwy). (7)

Bunumo na mokayHO nejcTBO onucyje eGeKTUBHY OWHAMUKY JIOKAJHOT YBOPA, MO
UMM Cce MoApa3yMeBa: (EPMUOH Ce CTBapa Ha TOM YBOPY Y TPEHYTKY T (moiaasu m3
pesepBoapa, Tj. ca HEKOT APYTOr YBOPA PEIIeTKE) U HecTaje y TPeHyTKY 7' (IOHOBO
ce Bpaha y pesepsoap). lokae ron cy mpucyTHa aBa (GpepMuoHa (Ca CyIPOTHUM
CIMHOM) y WMCTOM TPEHyTKYy, eHepruja maHrepakuuje U je ykmyuena. Onasne ce
MOKe JIAKO YOUUTH Ja €(PeKTWBHO HEejCTBO OMUCYje (QIIyKTyanuje m3dMeDhy dyetupu
atomcka ctama [0),| 1),] 1),]| T1). Go ce Mmoxke unTepupernpaT Kao KBAHTHA TeHEP-
anusanuja BajcoBor edexkTuBHOr moJsba y KJIacudyHOM ciydajy. OcCHOBHA pasiuka
n3meby wmacuunor ciyuaja (teopuja cpemmer mosba) u kBanTHOr (DMFET) je ta
a je y APpYroM Cilyvajy JUHAMUUYKO CPeAme moJjbe (QyHKIUMja eHepruje (uiau Bpe-
MeHa), ymMecTo caMo Opoja (mososkaj usopa). OBa 3aBUCHOCT je HEONXOAHA Ia
01 ce IOTIYHO ypadyHaJje JOKaJHe KBaHTHE (IyKTyaluje, ITO je U CBPXa yBO-
bewa DMFT-a. (G, takobe urpa ynory HemHTeparyjyhe I'pumuoBe ¢yHKIUje 3a
eperTrBHO nejcTBO S.ff, alu je He Tpeba Memaru ca HemHreparyjyhom (U = 0)
JIOKAJIHOM |'pMHOBOM ()YHKIIVjOM KPUCTAJIHE PEIIETKE.

Ilo cama cMO yBeau KBAaHTHY reHepaiausanujy ederkTuBHuUX BajcoBux mosma Gy
u pempeseHTanujy jokanane I'punose ¢ymrmuje G(7 —7') = —(Td(7)d*(7'))s,,,. Y
[aJ/beM MOCTYIKY, MOTPeOHO je jomr Hahwu Be3y m3melhy oBe nBe BeauuwuHe. Y Kia-
CUUYHOM CJIydYajy je To Omia pejanuja 3a caMoycarjalleHO pelnaBame (pesanuja
caMoycaryialmeHoct). Jenan on HauymHa Oa ce nobuje oBa Besa je ma ce meduH-
uire corncrtBena eHepruja (self-energy) momohy wmuTepakumone I'puHoBe ¢yHKUUjE
G m BajcoBor mmHAMWUKOD Cpemmer moJha, Ha cienehu Hauun

Simp (iw) = Gy Hiw) — G (iw)
= iw, +p—eo — Aliw,) — G Hiwy,) (8)
Ca mpyre cTpaHe, COICTBEHA eHepruja pemeTke je aedpurmcana nomohy ['punoBe
dyurmmje Gy(1 — 7') = —(Td; o (7)d] ,(7')). Y mmmynacaOM mpocTopy
1

k ) n) — )
Gk, dwn) iwy, + p— o — ex — 2(k, iw,) (9)

rae je ey (mucmepsmona penanuja) onpebena ®ypujeoBum tpanchopmom hopping

MHTETpaJa.
Ex = Z tne K(Bm—Ra) (10)

n



Ha oBoM MecTy BpIIMMO aIpOKCUMAIIA]Y, & CE COIICTBEHA €HepPruja pemeTKe MOK-
jamna ca COICTBEHOM eHeprujoM Heuwmcrohe. 3ampaBo, OBIEe CMO 3aHEMAPUJU CBE
HeJIOKaJIHe KOMIIOHEHTE X;; U alPpOKCUMUPAJH COICTBEHY eHeprujy Ha oapebenom
YBOPY Ca COICTBEHOM eHeprujoMm Heumcrohe Y.,

Ouursenno je, ma je oBo mobpa ampoKcHManuja, CaMO aKO BOIU j€AUHCTBEHOM
pemeny I'puHOBe QyHENN]E Ha je JHOM YBOPY KOja ce IOKJana ca I'puHoBOM ¢(yHKIN-
jom meumcrohe. Axo um3BpmmMO cymupame mo k y jemmauwmuu (2), mobujamo
nokanuy ['punoBy ¢pymKuMjy Ha i-ToM uBOpy. Kama uckopuctumo jemnauuny (8),
[0JIa3MMO IO YyCJIOBa CaMOYCAaIrJallleHOCTU

1 .
; Aliwy) + Gliw,) ™! — ey = G(iwy), (12)

rze je cyMa IO MMIIYJICUMa HOpMUpaHa Ha jexmHuiy (), 1 =1).
MoskeMo na meduHUIEMO HeMHTeparyjyhy rycrury crama ma caenehu mHauun

D(e) =) 4z —ex). (13)

Kopucrehu ce nperxomnom mnepununmjom, cyma y jemnaumuu (12), mocraje

D(e) :

/dgA(iwn) + Giwy) L —e G (iwn). (14)
ITobujenn ycioB caMOycaryIalleHOCTH II0Be3yje, 3a CBaKy (PEKBEHIN]Y, TMHAMUIIKO
cpenme nome A(iw,) n nokaany 'punosy ¢pyurmujy G(iw,). OBUM cMO 3aTBOPUIN
CKYT jeHAUWHA KOje, y IPUHIMIY, Y NoTIyHOCTH, onpebyjy mBe dyurmuje, A u G
(omaocuo Gy u G).

Moske ce HampaBUTU UTEPATUBHU ~ PEIHENT 3a HAJAKEHE CAMOYCATJIAIIEHOT
pemema. [lomaszua rauka je dyuruuja Gy = iw, + 4 — g — A, Koja ce mpeTrmocTaBu
y HeKOM o0uuky (onm obiswmka 3aBucu Opoj wmrepammja). IloTrom ce mspauynasa
['puroBa ¢ymrnmja mHeuncrohe G kopumhemem oarosapajyher amropurma. Iloc-
TOjU HEKOJIMKO HauMHA 3a Hallaxkewme |'prHoBe ¢yHEuMje AHmepcoHoBe Heuncrohe
[3]. ¥ oBom pamy hemo ropucturu " NCA® anporcumanujy [5], koja ce mobuja
y HajHmwkeM (mpyrom) peny meprypbamnuje mo xubpumusanuju V. ConcrsBeHa eH-
epruja Heunctohe ce mzpauynasa mo popmynu (8), X, (iw) = Gy ' (iw) — G (iw).
Hosa smoranua ['punosa ¢pyHrumja ce nobuja uarerpambemeM (14), a HoBa Bajcosa
¢GyHKIMja U3 peamnuje go’,,iom =G '+ 3,,,. Ona ce ybanyje Ha IOUETAK U MOYME
HOBa mrepanuja. [Ipomenypa ce moHaB/ba CBe HOK Ce HE NOCTUTHE KOHBEPTEHIIN]jA.
OBo je memaTcKu IPpUKA3aHO HA CIAUNU 2.

[IpBM BenukuM ycmex mUHAMUYKE TEOPUje Cpelmer mojba je ycmeman onuc Mo-
TOBOT METAJI-M30JaTOP Mpesa3a y OKCUAMMAa Ipesa3Hux Merasa, nomyT V.03, Koju
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EFFECTIVE LOCAL IMPURITY PROBLEM

Effective bath THE
gO (an ) DMFT Local G.F

Loor (3} (an)

SELF-CONSISTENCY CONDITION

Cnuka 2: DMFT wrepartuBHa mersba. l[opma crpesa npencrasipma NCA, moma
IIOCTyIaK 3a gobujame HOoBe BajcoBe ¢yHKIUje.

mocenyjy jelaH BaJE€HTHU €JEeKTPOH IO yBOpy pemreTke. OCHOBHU ONUC OBUX CHUC-
Tema je mar XabapIoBUM MOIEJIOM MOIMyHeHoCcTH 1/2 (jemaH eIeKTpOH IO YBOPY).
Cnekrap jeAHOYECTUUHUX eKcnuTanuja (IyCTUHA CTama) Ce MEma Ca UHTEPaK-
mujom U. Kao momarak HUCKOEHEPreTCKUM KBasudecTurama (Koje MMajy CIeK-
TPAJIHy TERUHY 7 ), jeJHOUECTUYHM CIEKTap jaKO KOPEeJIUCAHOD MeTaJyia CaApiKu
BUCOKOEHEPTETCKE EKCIUTAallije CIleKTpajHe TexkmHe 1 — Z. Pe3yarar oBora je
nocrojame Tpu muka y rycrum crama Aw) = >, A(k,w). Cpemummyn nux je
KBa3UYECTUUHU U HaJa3u ce Ha PepMujeBoj eHepruju, a OKPY:KYjy ra XabapmaoBu
mukoBu. Ca npubmmkaBameM MoOTOBOM MeTaJ-M30J/1aTOpP Ipesasy, CIEeKTPAJIHA
TEKMHA KBA3WUYECTUYHOT MeJia ce cMamyje. Y M30JIaTOPy, HWKA W BUIIa Xabap-
IOBa 30HA Cy pa3aBOjeHe eHeprujckuM nporenoMm. Ha caunm 4 je mpuka3aHa ekciie-
puMmanTtesnsa norspaa DMFET teopuje nobujeHa GpOTOEMUCHOHNM CIEKTPOCKOICKUM
MepemuMa Ha BaHAOWjYM OKCHUIY.
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Cuuka 3: JlokasHa cnexkTpasHa (QyHKIUja 38 HEKOJIWKO BPETHOCTU jadyWHE MHTEP-
akmuje [3]. BuamMo kako ce KBa3WUYECTUUHU NUK CysKaBa U HA KPajy MOTIYHO
HecTaje, ca MOPAcToM jaunHe mHTepakmuje. 3a U/D = 4 umaMo eHeprenku mporen
n3meby XabapaoBux 30HA.

== DMFT, T = 300 K
B hv="T00eV
hv =60 eV

INTENSITY (arbitrary units)

3 2.5 2 1.5 il
ENERGY (eV)

Caura 4: Poroemucuonu cmnekrap Banamujym okcumpa (VoO3) y Guususum Meras-
n3onarop npenasa. DMFT npopauyn (auHEja) OpaTyl KBAJIUTATUBHE OCOOUHE
E€KCIIEPUMMEHTAJIHOT CHeKTpa. Teopuja maje omTap KBA3UYECTUYHU MUK NEHTPUPAH
Ha PepmujeBom HuBoy u Xabapmnose 3oHe. Poronu Behe enepruje (miaBe Tauke)
Cy Mame OCETJHMBU HAa KBAJUTET MOBPIIUHE U O0JbE TPUKA3Y]y KBA3UUECTUYHU UK.
[Ipeysero u3 [2].



2.2 MoTtoB MeTaJI-M30JIaTOP IpeJia3 y HeypebeHnuMm cucremmuma

Y mocinenmux OBaleCeTaK TOAWHA, OTKPUBEHE CY Pa3JUYUTE KJIace jaKo KO-
peaucaHux MaTepujaja ca CTPYKTYPOM KOja 3HATHO OACTYIA O UIACAJHO MepU-
omuune. To je HApOUMTO Ciydyaj KOA KOMIIJIEKCHUX MaTepujaJia KOju ce moou-
jajy mommpameM, OJHOCHO 3aMEHOM jJeTHOT aToMa MOJa3HOT jeIVmheHma aTOMOM
npyre Bpcre. llonoxkaj mommpaHOT aroMa y pENIeTKU je Hajuemhe ciaydajaH U
cucrteM mnocraje Heypeben. Ob6jammeme (U3NYKUX OCOOMHA OBUX MaTepHUjasa
IpenCcTaB/ba BEJIWKM WHTEJEKTYyaJHU M3a30B U UCTOBpeMeHO obehaBa 3HauajHe
TEXHOJIONIKEe TpuMeHe. 300r Tora je pasyMeBame OCODMHA CUCTEMA Y PEKUMY
re Cy jake M eJEeKTPOHCKe Kopesanuje n epektu HeypeheHocTn jenan ol HajBaxk-
HUjUX OTBOPEHUX mpobieMma y caBpeMeHO] pusmiu KoHgeH30BaHe Marepuje. OBo
hemo mmycTpoBaTt Ha HEKOJUKO IPUMEPA.

Cnura 5 je mpeysera ca mocrepa pamuonune ~Complexr behavior in correlated
electron systems”, Leiden 2005. m mora3yje MUPOK cHeKTap (a3a KOje ce MOT'Y jaB-
utu y MaHra#-okcumuma. Ciauka 6 je mobujeHa U3 TYHEJTHUX CIEKTPOCKOICKUX
Mepewa (scanning tunnelling microscopy) Ha BUCOKOTEMIIEDATYPHUM CYNEPIPOBO I-
HUIIIMa, MaTepujajuMa Koju ce mobujajy monupamem MortoBor msosnaropa. Be-
JIUKY HAPENaK y eKCIePUMEHTAJHUM TeXHUKaMa, Koje caga oMoryhaBajy JOKaJIHA
Mepema Ha HAHOCKOIICKOj IPOCTOPHO] CKaJIM, CBE BUIIE yKa3yje Ha 3Hauaj eperaTa
HeypebenocTu. Jenman on HaunHA na ce epekTu HEypeheHoCTr cucTeMaTCK Ipoyye

Cnuka 5: IlepkosammoHa TPOBOJHOCT Yy IOJYMETAJHO]j-(pepOMarHeTHO] U ¢ep-
oenekrpuunoj nerypu ((La, Lu, Sr)MnOj3) [9]. Jbybuuacre obaactu oaro-
Bapajy mecroyraonum LuMnO; (depoesekTpur u aHTUGEPOMATHETHK), JOK CBETIIE
obnactu npencrasmajy opropombuune (La, Sr)MnOj; (dbepomarnernn mera).
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Cnura 6: Ilpocropra pacmomena cymepnpoBomuor npouena y BisSroCaCusOgys

Ha T = 30K (&eBu mames) m pamojena MPOBOAHOCTH y HOpPMaJHO] ¢a3m Ha 1T =
93K.[14]

je yHOIleme CTPYKTYPHUX Ode(eraTa IyTeM o3padaBama Mmarepujana. Craumka 7
nIpuKa3syje TeMIepaTypHY 3aBUCHOCT OTIOPa OPTaHCKOI KBa3W-ABOJIUMEH3UOHOT

marepujana kK — (BEDT — TTF)yCu(SCN)y 3a pa3auumnre HUBOE O3DAUEHOCTH.

400

300 |-

200 |

p (Qcm)

— PURE
20MGy
— 40MCy
— SOMGy
— 160MGy
—— 320MGy

100

— 470MGy
' | T 630MGy

0 50 100 150 200
T (K)

Cnuka 7: Ortnop k — (BEDT — TTF),;Cu(SCN)y y ¢yarumju temmeparype [6].

CrpykTrypHa HeypeDheHOCT je mpomopuuoHaHa CTEIEeHY 03PEYEHOCTH MaTepujaJia
nyTeM X-3paka.

JlunaMuyka Teopuja Cpedmer moba npyska ommmdan (MoxkIa u jenuau!) Teopu-
jCKM OKBUp 3a TpoyvaBame jako Kopenucanux Heypebhenux cuctema. Ciuka 8
nprkasyje ¢asHu mujarpam 3a XabapHOoB MOZIEN MOIYHeHOCTH 1/2 y mpucycrBy
HeypebenocTtu. 3a pa3nuky on yucrtor, y HeypeheHoMm ciydajy moTpebHO je ca-
MOycCarjameHo pemuTu AHmepcoHOB mpobiem 3a ancaMmOJ Heuyuctoha.

11
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Cunuka 8: DMFT ¢azau nujarpam 3a Heypebenu XabapHmoB MOIes Ha TeMIepa-
rypu T = 0 [7, 8]. 3a mauy meypebenocr W, meran-mzonarop mpesna3 Hacraje
ycaen jake uarepakiuje U (Motos npena3). IIpu cnaboj unrepakuuju, npenas je
AmHmepcoHOBOT TUNa - jaka HeypeheHOoCT mOBOIM MO JIOKAJM3AIM]€e €JIEeKTPOHCKUAX
ranacHux ¢yukmuja. DMFT meton je y MoryhHOCTH Ia OmnMIne MeTAaJ-U30JaTOP
mpesa3 y peKuMy rie Ccy jaku u mHTeparmuja m aeypebemoct (Mor-Amnepcon
Ipesas).
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3 IIpoBomuoct y 6smm3mHU MoTOBOT mpeJsa3a

Y oBOM, IEeHTPAJHOM HOIJIaBJ/BY IUIIJIOMCKOT paja, buhe mpenacTaB/beHU HAIIU
rnaBau pesyiaratu. DMFT jemmauune cy pemieHe 3a XabapmoB MOIEJN MOIY-
weHoctu 1/2 y uwmcrtoMm cayuajy u y upucycrBy uHeypebenmoctu. Wspauynamam
CMO TYCTWHE CTama U TPOBOMTHOCT CUCTEMA 33 PA3JIMUYUTE HUBOE WHTEPAKIUjE,
HeypebenocTu 1 Ha paszaIUUUTUM TEMIIepaTypaMa. 3a HajJakeme JIOKaJaHe | purose
¢yurnuje kopumhen je NCA anropuram [5] 3a pemasame npobiema AHIepcoHOBe
HeuncTohe.

3.1 I'puHoBe ¢yurmnuje 3a AunepconoBy Heuuctohy y “NCA*
aIrpPOKCUMAINjU

”Henpecenajyha* anpokcumanuja (noncrossing approzimation, NCA) npencrasma
HajjeIHOCTABHUjY allPOKCUMAIII]y y pelnaBamy AHmepcoHoBOr npobsiema. Canpsku
HajHIKE WIAHOBE y NMEePTYyPOATUBHOM pPAa3BOjy MO XMOPUAM3AIVOHO] (QYHKIWjU U
IpBOOUTHO je pa3BuUjeHa 3a ciaydaj Oeckonaune jaumne wmHTeparuuje U. Meby-
TuM, 3a onmuc ¢usmke MOTOBOr MeTaJI-M30JaTOP Mpesia3a HEONXOJHA HAM je T'eH-
epajnu3anuja Koja MOOpO ommcyje cucreMe ca KOHAYHOM jauWMHOM WHTEPAaKIUje.
[Ipencrasuhy ykpartko oBy remepasusamujy. OHa odyBaBa CUMETPU]y BUPTYeJI-
HUX IIpeJia3a Ha IpasHe, WU ABOCTPYKO MOIYyHeHe, JokajaHe HuBoe. OBa ocobOuHa
je HeomxomHa 3a mobujame Taune Koumo temmeparype Ty [15]. Bunehemo na 3a
nobujame KBAJIUTATUBHO KOpekTHe KOoHIO Temmeparype HUje MOBOJLHO 3aAPKATH
ce Ha MPBOM 4YJIaHYy pa3Boja.

Pasmorpuhemo cucrem y rome ce nokasnna Heuncroha (d HuBO) xubpuausyje
ca MPOBOJHUM €JIEKTPOHCKUM cTamuMma. EHepruja FE; Moske butm Mama, uiau Beha
on $epmMujeBe eHepruje, y 3aBUCHOCTU OJ MONYHEHOCTU HUBOA. JIBa enekTpoHA
ca cnmHOBUMA | ¥ | Ha JIOKAJHOM HUBOY uHTeparyjy KymnonoBom maTepakiujom U.
[IpernocTaBuhemo ma cy JokaJHA CTamha KPenpaHa KBA3UYECTUIHNUM OllepaTOPUMa
bl (memomymeno crame), f! (jemHOCTpYKO TONyHEHO cTame ca COMHOM o) U al
(IBOCTPYKO MONYHEHO CTame), KOjU Aesyjy Ha BaKyyMCKO cTame 0e3 Heumcrtolhie.
fo je PpepmuonCckm omepatop, a a u b cy 6030HCKM omepaTopu Koje hemo 3Bartu
TENIKN U JIAKW, PECIEeKTUBHO. KpeauuroHU omepaTop JOKaJHOT ((PU3UUKOTr) eJiek-
TpoHa MO¥kKe ce HamucaTu kKao di = flb+ oa'f_,, rae KBazUUECTUYHU OKyTIAITMOHU
OpojeBu MOpajy ma 3aI0BOJbaBajy YCJOB

Q=da+0b+> fif,=1 (15)

OBaj ycioB u3paskaBa YMHEHUIY 14 je y OMIJIO KOM TPEHYTKY BpeMeHa HeducToha
y TAYHO jeJHOM OJ CTama: IIPAa3HO, jeIHOCTPYKO, WUIU ABOCTPYKO IOILYH-EHO.
XamMunatorujaH AHIEPCOHOBOT MOJEJA M3PasKeH MPEKO KBA3WYECTUUHUX Olepa-

13



TOpa, mobuja oOJIUK

H=> el ez + Ea(2a a+Zfog )+Uala+Y» V(ct bif,+oct f1a+H.ec), (16)
Ko Ko

riue cy cj; (epPMUOHCKN OIepPaTOPU KOjU Kpeupajy eIeKTPOHe y IPOBOIHUM CTaHh-
g

uMa |E0> ca eHeprujoM €. V je XubpuaM3alrOoHM MATPUAYHMU €JIMCHT.
Jemnouectnune I'puHOBE QYHKIUje ce MOT'Yy M3Pa3UTU IPEKO COICTBEHUX €H-
epruja Xy (iw) Kao
Gyoliw) = [iw 4+ p— By — Xp(iw)]” L
Gi(iw) = [iww + 1 — Sy iws)]”

Galiw) = [iw 4+ pu — 2E; — U — Sa(iw)] ™" (17)

1
)

Jlokanna ['puHOBa (QyHKNMja IPOBOAHUX €JEKTPOHA MMa OOJIMK

Crlic) = { [C5,(1)] " ch(iw)}_l, (18)

rue je

GY (iw) ZG (k,iw) Z[iw—ek]_l. (19)

—

k

Hajnaxmwu nauun 3a 1/13Boljerbe anmpokcuManuje je nomohy oarosapajyher Jlartunnep-
Bopa (Luttinger-Ward) ¢dyurmmonana ¢ u3 kora padyHaMo KOpeJanroHe (yHKIU]je
u comcTBeHe eHepruje. VM36op mujarpama 3a oapebheny ampoKcuUMAIA]y 3aBUCU O
TOTa, KOjU je MNOMUHAHTHU Ipolec y cucremy. Pynrmmonan caapxu Pajmanose
qujarpamMe cacTaBjbeHe of KBazmdectnuHux I'punoBux ¢pyrruuja (G, Gy, Go, G.).
Comncrere emepruje (X, ¥y, 3,, ¥.) ce uspadyHasajy momohy ¢opmyie

0o

Z#:(S_GM.

(20)
NCA je 3anpaBo Hajrpy6/ba anpokcuManyja (HajHIKYA pel y Pa3Bojy MOXUOPUAN3ALNN]T
V') mamer monena. Jlarunygep-Bopa ¢pyHKIMOHAN y OBOM CiIydyajy je NpUKa3aH Ha
ciaunu 9. BunuMmo na cy y3etu caMo aujarpamMu y KojuMa HeMa Ipecelamha JIUHH]A.

To je u buna uHCTIUpAIXja 38 HA3UB AIPOKCUMAIIA]E.

= S @) NeA
oSt oso2
Cuuka 9: IlBa Hajumka unana y pasBojy Jlatuuuep-Bopn ¢dysrmmonana. Ilyna,

UCTPEKNIaHa, KPUBYdaBa U IUK-TAK JUHUja MPEACTaB/ba]y TPOBOMHU €JEKTPOH C,
nceynodpepmuoH f, gaxku 0030H b 1 Temku OO30H @, PECIEKTUBHO.
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3.2 TI'ycruma crama 0/m3y MoToBor mpeJia3a

Ykpatko hy npencrasutu DMFT jennauune 3a Bere (Bethe) pemeTry, U310:KATH
pe3yiarare 3a I'yCTUHY CTalma U YIOPEOUTU WX Ca OHUM 34 XUMEPKYOHY pPENIeTKY.

3.2.1 Bere pemeTka

Bunenu cmo, y mormasmy 2.1, ommTy HpOIEeAypy 3a HaJaKEHme caMoycCa-
TVIaICHOI' pelemha AVMHaMMWYKOD Cpeamer IIoJba. Caﬂa heMO TO INPpMMEHUTU Ha
caydaj Bere pemertke, ciuka 10. Owno mrTo mHama, y cTBapu Tpeba, je JOKAIHA

Cauka 10: Ilemamnku npura3 Berxe pemerke ca KOOpIUHAIIMOHUM OpojeM z = 3.

I'punoBa ¢yHKIMja, jep U3 BHe HAJa3UMO JOKAJIHY I'YCTUHY CTama

—1
Alw) = — ImG(w). (21)
s
Kana ce pasmarpa ciydaj GECKOHAUHO BEJUKOT KOOPAMHAIMOHOT Opoja (z — 00),
Mopa ce craauparu hopping 4dnaH, t;; =t/ /z, jep 6u y CynpoTHOM (yHKIUje Ou-
BeprupaJsie. ['punoBa (yHEIUja HeumHTeparyjyhwmx egekrpoHa Ha bere pemerku
w— Vw? —4t?

G()(bc)) = 912 s (22)

nMa ODJIUEK

a 'YCTHUHa CTalba 1UMa 00IuK IIoJyeJunIice

1
D(e) VA2 — €2, le| < 2t. (23)

= o

Penanuja camoycarmamenoctu ce oBae OUTHO ymnpomrhasa
Go tiwy) = iwy, + 1 — 2G(iw,,). (24)
Xubpuamzanuona ¢yHEUja A, je crora BpJO jeAHOCTAHO MOBE3aHA Ca JIOKAJIHOM

I'puroBOM ¢yHEIMjOM

A = #G. (25)
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3.2.2 DMFT pesyaratu 3a Bere pemerky

Y oBoMm meny hy usno:xutu HyMepuuke pesyarare. CBU PE3yATATH Cy U3PaKCHU
Yy peJaTUBHUM jeIUMHUIIAMA: jeAVWHUIA 32 €HePrujy je jemHaka MOJYIIUPUHU 30HE
(D) 3a memnreparyjyhwu cucrem. DMFT jemunauuse 3a XabapHOB MOIEJ IOIY-
weHoctu 1/2 cy pemene Ha upuMmepy bBere pemerke. 3a pemaBame AHIEPCOH-
OBOr Tpo0JieMa, KOjU je TEeXHUYKU Haj3aXTeBHUjU KOpak y pemaBawy DMFT jen-
Haunna, kopuctuau cmo NCA kon, koju cmo mobuau on Kpucrjama Xayiea ca
Yuusepsurera ’ Rutgers”, by Ilepcu, CAIL.

3a mpoBepy KOIa, MOHOBUIM CMO pesyiarare u3 pedepente [12] u nobunau mor-
IIyHO cjlarame pe3yJarara, ciuka 11. Pesyarar 3a jauuny umutepaknuje U = 1.5 je
KBaJINTATUBHO n0o6ap, 1ok je y cayudajy U = 0.1 pesdyarar ouursienso snom (O4Yeky-
jeMo rycTtuny crama obauka mosxyesuice). OBaKO JIONI pe3yiTar 3a ciIydaj caabux
Kopesamuja je mocienuna rpybe anpokcumarmje npuMmemerne y NCA amaropurmy.

0.6 0.7
H ] 0.6 _ _ ]
0.5 U=1.5T=0.02 —— U=0.1 T=0.02 ——
05 ]
0.4 J ,%
% 04 r i
0.3 r 1 ©
'@ 03 ]
0.2 ]
© 0.2 ]
0.1r ] 0.1 ]
0 . 0 . )
4 -4 4
frekvencija frekvencija

Cauka 11: TI'ycruma crama 3a Dere pemerky y jako kopenucanom (U = 1.5) u
cnabo kopenucanom (U = 0.1) cayuajy.

Ha caumu 12 cy npurazanu DMFT pesynraru 3a Bere pemerry. 3a mouerax
OPOMUCKYTYjMO rpaduke 3a yuct ciayuaj (upsene aunuje). Ha cmekTpy ce mory
YOUUTU TPU IMUKA. BUCOKOEHEPreTCKU MUKOBU Cy HIKA U BUIma XabapaoBa 30HA
HeHTpUpane cuMeTpudyHo oko PepmujeBor auBoa ua eneprujama +U/2. Hbux pasn-
Baja y3aK KBa3WUYECTUYHU IUK KOJU ce Haja3n Ha PepMujeBOM HUBOY. Y OUJBUBO j€
Ia ce KBa3UYECTUUHU MUK CyKaBa, ca pacToOM MHTepaknuje, 3a U = 1.7 je npuauvao
y3ak. Omparie MOKeMO 3aKLydYnTH Ha ce cucteM (3a mapamerpe T = 0.0l u U = 1.7)
HaJgasm y Oausmam MOTOBOT MeTaJI-u30JIaTop npesa3a. Rpuruuna unarepaknuja U,
je mpubmwmwxuo 1.9. 3a Bpemuoctu U > U, moTnyHO HECTaje KBA3UUECTUYHU MUK,
HaCTaje MPOIEN Y €HePreTCKOM CIEeKTPY M MMaMO M30JaTop. Kama mupumHa nuka
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nocrane BpJio MaJga, DMFT jemnauune camp:ke IBe BPJO Pa3IUUUTE €HEPreTCKe
cKaJjie, jemHy nmaTy uHTepakuujoMm U, a APYry HDIMPUHOM IIUKA.

0.7 T 0.7
U=1.
0.6 1 0.6 [ W=0
W=0
L | L w=1
0.5 o 0.5 W=1
g W=2.
04 r E % 04 + ]
«©
=
0.3 1 % 03 1
>
O]
0.2 1 0.2 r 1
0.1 g 0.1 + |
0 : 0 : .
-4 -4 4
frekvencija
0.7 0.7
U=1. u=1
0.6 W=0. 0.6 [ % W=0
W=0. | W=0
L W=1. L i w=1
0.5 W=1. o 0.5 W=1
Ww=2. = W=2.
04 r E % 0.4 + ]
«©
£
0.3 1 % 03 1
>
O]
0.2 1 0.2 r 1
0.1 r 4 0.1 F i
0 0
-4 4 -4 4
frekvencija frekvencija

Caura 12: I'ycruna crama (3aBUCHOCT MMATMHADHOT Heja ['puHOBE QyHKUUje o1
¢pexsennuje). Ilpukaszanu cy rpadunu Ha Temneparypu 1T = 0.01 u 3a jauune
uarepaknuje U = 1.2, U = 14, U = 1.5, U = 1.7, pecnektuBHo. Ha cBakom
rpaduky ce Hajia3e KPpUBE 3a HEKOJUKO HeypebheHocTu.

[Tocmarpanu cMo cucteM pas3auunTe creneHe HeypebenocTtm. XaMWITOHWjaH
Heypebenor XabapmoBor mozena je

H=-— Z ti,jdzo.djo' +U Z UZANLT] + Z EiNis. (26)
iJ,0 % 0

Heypebernoct MomenyjeMo ciiydajHUM TOTEHIUJAJIOM €&;, Y3€TUM M3 YHU(DOPMHE

pacnozene Ha unrepsany [—W/2, W/2]. I'punoBy ¢yHKIMjy CMO padyHAIU yCPeI-

BaBameM II0 JIOKaJaHO] ['pmHOBO] GyHENIUjU

Gliy) / 425 P ()G (i), (27)
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rae je P(e;) pacmomena meypebemoctu. YouaBa ce ma Heypebenocr yrmue Ha
T'YCTUHY CTalkha TAaKO IMITO CHMKABAa XabaplIoBe NUKOBE, MOK Ce€ KBa3UUYECTUYHU
nuk ce mupu. 1o epeKTWBHO oAroBapa CMameHny jauynHe MHTEePAaKINje, OJHOCHO
yIoaJbaBamy O METAJ-U30JaTOP Mpesasa.

0.6 0.6
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Cnuka 13: I'ycruna crama 3a Bere pemerky na temneparypu 1T = 0.1 u 3a jauune
uarepaknuje U = 1.2, U = 1.4, U = 1.5, U = 1.7, pecnektuBno. Ha cBakom
rpauky ce Hajlaze KpUBe 3a HEKOJUMKO jaumHa Heypebenoctm W = 0,0.5,1,1.5,2.

NHuTepecanTHO je mOrIenaTy mTa ce melaBa Ha BUMUM Teminepartypama. Cianka
13 mpencraBma DMFT pesynrare 3a Bere pemetrky Ha Temmeparypu 1 = 0.1.
Bunumo na ma T0j Temmeparypu 3a jauuny Heypebenoctu U = 1.7 Hema kBaszudec-
TugHOr nuka. Y nopebhyjyhu camre 12 m 13 MokeMO 3akbYyUUTH N2 je KBAa3UUeC-
TUYHU TIUK BPJIO OCETJ/LUB HaA MpOMeHy TeMieparype. Hberosa Bucuna ce cmamyje
KaJa pacTe TeMIepaTypa U IUK HecTaje Kala TeMIepaTypa NOCTUTHE KapaKTep-
UCTUYHY BPEIHOCT €} pena mumpurHe nuka Ha I = 0, octaBspajyhm mceyno npormen
va PepmujeBoj emepruju. To 3HAUM ma HE MOCTOje AYTOKMBYhe KBasuwdecTure Ha
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TeMuepaTypu usHan €. Oprosapajyha chmekrpajiHa TeXWHa ce pacHolelbyje y
BesIMKOM orcery eHepruja pena U (koje je muoro Behe ox remneparype). OBo mo-
tceha va Kormo cucrewm, mro Huje udnenabheme nomro 3uamo na DMFT yctanos-
JbaBa (OpMaJHy 1 (U3NUKy Bely uaMebhy Merasa y 6ausurm MotoBor mpesasza u
Kouno nmpobisema. JlokasHr MOMEHT KOjU ITOCTOjU HA MAJUM BPEMEHCKUM CKaJaMa
je ekpaHupaH M3MEHCKUM KOHIO TpOIeCOM KOjU YKJBbYyUYyje HUCKOEHEPTEIKU Ieo
eJIeKTPOHCKOT raca. lIpepacmomena cmekTpaJiHe I'yCTUHE je KapaKTEePUCTUYHA 38
jaKO KOpeJucaHe CUCTEME.

3.2.3 DMFT pe3syararu 3a XUNEPKYOHY pPeHIECTKY

[IpencraBuhy, y oBoM meay, pe3yarare noOUjeHe 3a YNCTY XUMEPKYyOHY PeIIeTKy.
Jenuua paznuka y DMFT jemnaumnama 3a beTe u xunepkyOHY pemIeTKY je y HEWH-
teparyjyhoj ryctunu crama. ['ycTtuHa crama HeMHTeparyjyhux ejieKTpoHa Ha
XUIEepPKyOHO] pemeTku uMa ['aycoB 00Uk

D(e) = t\/l% exp (-26—;) . (28)

YcmoB caMoycarjamieHOCTH je HEITO CIOKEHUjU Hero 3a Dbere pemerky U mM-
niaeMeHTrpaan ¢Mo ra kopucrehu penanujy (14). Kpuruuna jaurna nHTEpakuuje
je memro Beha mero rom DBere pemerke. Ca caure 14, mebhyrtum, Bumumo ma je
IyCTUHA CTama OJIU3y MeTaj-U30JIaTOp Ipesa3a BeoMa ciauvHa rycTuHu 3a Berte
pemreTky, mTO TOTBpDhyje mo3uary uuibenurly na DMFET pe3dyaratu BeoMa MAaJio
3aBUCe OJ AETAJLHOT ODJUMKA I'yCTUHE CTama HeumHTeparyjyher cucrema.
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Cnurka 14: I'ycruna crama 3a xunepkyOHy perrerky Ha Temmeparypu 1 = 0.02 u

3a jaumue mHTeparuuje U =2, U = 2.2.
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3.3 OnrTuuka TpPOBOTHOCT

NcrpakuBame eNeKTPUYHUX OCOOMHA MaTepujajia Ha KOHAYHUM (DPEKBHIU-
jama 3axTeBa KopuIiheme ONTUYKe cIeKTpockomnuje. ONTUYKA CIEKTPOCKOINja
00e3bebhyje muperran yBuJ y (PEKBEHTHY 3aBUCHOCT IpOBOAHOCTU. OuTHUKa
OPOBOAHOCT (0) medUHUIIE Ce PeanujoM

)W) = o(w)E(w). (29)

Ona ce MO:ke m3padyHaTH U3 Kopenamumone ¢yHkiuje [10]

n62

o) = [— W)= - (30)

—w | m

Bumumo na ce uzpas (30) cacroju u3 mBa mena, Bomehwu mujamarneTHu meo Koju
OIIKCYje BUCOKO(PPEKBEHTHU OATOBOP CHUCTEMa Ha BEKTOPCKU IOTEHIUjal U APYTH,
napamMarseTHu meo. llapamarseTHu meo, Tj. kopeaanuony ¢ysrmmjy (j(w)j(—w)),
MOYKEMO HAMUNCATU Yy OOJIUKY

(J(w)j(-w)) = i/ooo dtd’x([j(, 1), 5(0)])e™". (31)

J Je TycTuHa CTpyje HepUHUCAHA Ca

) =~ ) V(). (32)

MoskemMo ma BUAMMO na KOpeJanroHa (YHKIUja 3aBUCU Ol CBUX HPOIIIUX TPEHY-
TaKka BpeMeHa, Tj. 7la je peTapaupaHa.

3a Hame noTpebe kopucTrheMo GOpMyJy 3a ONTUYKY IPOBOMHOCT U3BENEHY Yy
DMFT anporkcumanuju [3]

o(iw) = i/_:o de/_:o du/_:O dv'D(e)p(e, v)p(e, y’)%, (33)

OMIaKJIe Ce AHAJUTUYKUM MPOLY:KEHheM Ha peaJiHy ocy moduja

f) = fr +w)

w

2 +oo

+o0
Re olw+i0t) =ms [ de / dvD(e)p(e, v)p(e, v +w)
a —00 —0o0

(34)

Osze je f Pepmujesa dpyuruuja, D(e) nennreparyjyha rycruna crama, p jexaodec-
TUYHA CIEKTpaJHa (YHKIMja CTama MHTEparyjyhnx ejekTpoHa

1
(v +i0t)+p—e—X(v+i0t)

1 1
p(e,v) = —=ImG(e,v +i0") = ——Im (35)
m m

Hame pesyartare hiemo HopMmupaTu Ha parrop we?/had.

20



Opticka provodnost

3.3.1 Onruuka IPOBOJHOCT CJIA00 KOPEJIMCAHOT MeTajia

Cnabo kopenucan Meraa kKapakrepuiie ciaaba (pPEKBEHTHA 3aBUCHOCT COII-
cTBeHe eHepruje y oausuau PepmujeBe mopinu. Y ToMm pexxkumy JlpyneoBa Teopuja
nobpo oxpebyje onTuMUKy DpPOBOAHOCT. 3a MaJjle BPEIHOCTU (PPEKBeHIuje Y je

MMPaKTUYHO KOHCTaHTHO. MMarmuapHu nmeo X moBe3aH je ca llpymeoBuMm BpeMeHOM
penakcamuje T IPEKO:

7 '=-2TIm %. (36)
domyna 3a pymeoBy mpoBOIHOCT je:
ne? 1
o(w) m 71 —iw (37)

OBme cMO jeqHOCTABHO MPOBEPUIIM HAII HYMEPUYKU KOX 38 MOOUjame ONTUYKE
npoBonuoctu Ha pyne cayuajy. Pedynraru cy npukaszanu Ha ciaunu 15, u3 ¢ura
ce BV OIJIMYHO ciarame pesyinararta ca llpyneoB ¢opmymaom.

25 12
2k Sigma=0+0.05*i i 1 i Sigma=0+0.1*i - 7
0dagi - » | Fit 220,000 bgg%i% ............
Fit: a=0.020, b=0.010 — § 08 | '11 It a=0. , b=0. — |
15 ’\. f(x)=a/(b+x*x) ] 3 4 f(x)=a/(b+x*x)
X‘ 3 b
| S oef |
i o \
1t} | g \
i 8 04 \ i
\ o )

15 2

frekvencija frekvencija

Caura 15: Onruuka nposoxsoct (pymeoB obiMK) 3a ABe BPEIHOCTU BpPEMEHA

penakcanuje. Hymepuuru pesynararu (3emena nuauja) cy ¢uroBanu /IpymneoBom
dopmyaom (upBeHa TUHU]A).

3.3.2 Omnruuka npoBomHocT y 0sm3mau MoToBor mpeJsiasa

Hymepuuku pesynaratu 3a OONTUYKY HTPOBOAHOCT HA HUCKO] TEMIEPATypPU CY
npuka3aHn Ha caunu 16. Ha npBum morsen ce Bune mojenmHa He(U3WUYKa CBOjCTBA
nobujeHor pesynaTraTa. & IPUHIUIY, HA HUCKAM (peKBeHNUjaMa Tpebajao 6m na
IpyneoBa Teopuja noO6poO ommcyje ONTUYKY MPOBOAHOCT U & MMAMO OOJIUK HAJUK
JIOPEHIIjaHy LEHTPUPAHOM y HYJIU, HMITO OBAEe HUje ciaydaj. To je mocienuna
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orpannuema NCA anporcuManuje, Koja He PEIPOAYKyje JOOPO UMKy HA HUCKUM
teMmneparypama. Heka jom npactrynuja He@um3UUIKa CBOjCTBA KOja Cy Ce€ jaBib-
ajla Ha HUCKUM TeMmmeparypama (3a MojeIrHe BPEAHOCTU (PEKBEHIUje ONTUYKA
IPOBOJHOCT je Omaa HeraTuBHa) cMmo ucupasuiau ad hoc.! Tlpo6aem je 6uo mTo
je NCA amxropuramM maBao MO3UTWBHE BPETHOCTA MMATMHAPHOL [ejia COICTBEHE
€Hepruje y MHTEPBAJy OKO (epMjeBe eHepruje. 3HAMO Ja je MMaruHApPHU €0
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Cuuka 16: 3aBHCHOCT ONTHYKE NIPOBOJHOCTU OX (ppekBeHnuje. Ropumhena je wmc-
npaBmmena NCA concrBena enepruja. Ilpukasanw cy rpadunu Ha TeMmmepaTypu
T = 0.01, 3a jaumme maTepakmuje U = 1.2, U = 1.4, U = 1.5, U = 1.7, pecnek-
tuBHO. Ha cBakoM rpadury ce Hasiaze KpUBe 3a HEKOJIMKO jaumHa HeypebheHocTH.

COIICTBEHE €HEepruje IMOBEe3aH ca BpeMeHOM pesakcanuje (36), ma Mopa yBek OuTu
HeraTuBaH. Y WMHTepBaJy rue je Im Y Omio mo3uTUBHO 3aMEHUIN CMO I'a BPEIHO-
mhy —107° u mobunmu KBaJIMTAaTUBHO MOOpPY mpoBomHOT. Ca CIMKe MOMKEMO jOmI
BUIETU KBAJUTATUBHO KOPEKTHO IOHAIIAKe IIPOBOIHOCTU 3a BUIIE (PEKBEHI]E.

!Cyrectuje cmo mobunu onx Kpucrjama Xaymea.

22



Opticka provodnost

Opticka provodnost

YouaBa ce JIOKaJHU MAaKCUMyM Ha (peKBEHIjaMa KOje OAroBapajy jauynHy WHTEP-
axknmje U, a Haga/be IPOBOJHOCT ONAAa ACUMIITOIKUA Ka HYJIU.
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0.4 — W;l.O ............ b 0.0
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Cnura 17: 3aBUCHOCT ONTUYKE NPOBOAHOCTU on ¢pekBeHnuje. Ilpurazanm cy
rpadunu Ha Temueparypu 1’ = 0.1, 3a jaunne unteparuuje U = 1.2, U =14, U =
1.5, U = 1.7, pecuektuBHo. Ha cBakoMm rpaduky ce Haja3e KpUBE 3a HEKOJIUKO
jaumHa HeypebherocTH.

Hedusuurke ocoOuHe pemema HecTajy Ha BUIMUM TeMOeparypama. Ha caumm
17 cy npurazanu pesynaratu Ha 1 = 0.1. IlpoBommoct uma IlpymeoB obiuk Ha
HUCKAM (pEKBEHIIaMa, OCHUM jaKOo Om3y mpeias3a, Kaaa TeMIeparypa yHUIITH
KBA3WUYECTUYHN NUK. Y UYUCTOM cCiy4ajy, npumehyjemo mMakcumyM Ha w ~ U,
KOju moTmye on ekcnuTanuja maMebhy XabapmoBux 3oua. W3 pesynrara 3a om-
TUYKY IPOBOJHOCT, TaKODe BUAMMO na ce ca pacToM HeypeheHOoCTH ymambaBaMo 01
MeTaJ-u3osgaTop npenasa. [Ipumehyjemo ma mpoBomuocT Ha w — () UMa HETPUBU-
jaHy (QYHKIMOHAJHY 3aBUCHOCT, HOmTO 3aBucu u on W u on T u on unreparyjyhe
TYCTUHE CTaha.
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3.4 TemmneparypHa 3aBUCHOCT oTopa y osim3uHau MoToBor npeJia3a

ITposomuoct (DC conductivity) mpencrasmba OATOBOP CUCTEMA HA KOHCTAHTHO
eqeKTpudHO moJsbe. ~ DC'“ mpOBOMHOCT Ce MO:Ke M3PauyHaATU U3 ONTUUKE MPOBOI-
HOocTH y aumecy w — 0, opc = lim,_go(w). Ha cauum 18 je mpuraszana Tem-
nepaTypHa 3aBUCHOCT OTIOPHOCTHU, ppc = 1/0pc 3a HEKOJWKO jaunHa WHTEPaK-
nuje. Y Omam3uau MoToBOr mpesasa OTHPOHOCT APAMATUYHO PacCTEe ca TeMIep-
aTypoM U HOCTU/KE MAKCUMyM Ha TEMIEPaTypu KOja YHUIITABA KOXEPEHTHU MUK,
MITO HOBOIU MO HacTajama mceymo mpoiena Ha PepmujeBoj mopiu. 3Hayajuo he
6utu na ynmopemumo oBaj makcumyM ca Mot-Jode-Peren (Mott-Ioffe-Regel) rpann-
[OM 3a MakKCUMaJiHy MeraJyHy ortmopuoct [11]. Jlamum pacrom temmeparype,
cTama Ha PepMujeBOj MOBPIU Ce MOMYyHaBajy, MITO OATOBapa ~ MU30JaTOPCKOM
ey KpWBE Ha BUCOKUM TeMIeparypama. YodaBamMo, MehyTuMm ma pe3yiaTrarty Ha

70

60 F i W=0.0 1
50

a0 i 1

otpornost

0 i ]
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Cunuka 18: TemmepaTypHa 3aBUCHOCT OTHOPHOCTU 33 HEKOJUKO jaUWHa WHTEPAK-
nuje.

HUCKMM TeMIlepaTypaMa IOKa3y]y He(U3mUuke KapaKTePUCTUKE, IITO je apTedaxT
NCA anporcumanuje. Omasme je MOCTAJO OUYUTJIEAHO je Oa HAM je 3a HaJLu Pajl
norpeban Gomu amropuram (impurity solver) 3a pemaBame MoIenaa AHIEPCOHOBE
HeumcTohe.

3.5 UNCA

Bunenu cmo na NCA se onucyje nobpo ¢puzury PepMujeBe TE€UHOCTU HA HUCKUM
TeMmmeparypama. Pa3sior je y m3ocTaB/bamy BUIMUX UJIAHOBA y NMePTypPOATUBHOM

24



(I)=x,:—h:ﬂ—fg + ."‘"_'-«.:.-a_";a, NCA

+ v by UNCA

Caura 19: UNCA nomaje cnenehu uman y pa3sojy Jlaruunep-Bopa ¢pyurimmonaa.
[Iyna, ucnpeknnana, KpUBy1aBa M IUK-TAK JIMHUja IPEACTABIbA]Y MPOBOIHU €JIEK-
TPOH ¢, nceynopepMuoH f, maku 6030H b u Temku OGO30H a, PECIEKTUBHO.

passojy. UNCA [5] npencrasma HajjennocraBuuje yommreme NCA, Koja 3HATHO
bospe onmcyje UMKy Ha HUCKUM eHeprujaMa. Pa3iukyje ce on mpeTxomHe y TOMe
mTo je momart ciaenehu unan y passojy Jlarunuep-Bopna ¢ysrmuonana, cauka 19.
OsBa remepanuzamuja NCA-a mo6po nponemyje Kouno temneparypy Tk (mmpuny
Y BUCUHY KBa3WYECTUYHOL IUKA) U MO3HATO je Aa ce KopulrhemeM OBOI aJlOPUTMA
nobuja U KBAHTUTATUBHO KOPEKTHO pemewme DMFT jennauumna, Makap Ha TeMIeEp-
arypama T > Tk [13]. UNCA anpokcumanmja, Koja OO cala HUje MPUMEHUBAHA
3a pellaBame jeqHAUMHA y IPUCYCTBY HeypebhenocTu, ce Hamehe xKao MeTonm Koju
hemo rkopuctutu y 6yayhem pamy.
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4 3akdbyuHe HaAIIOMeEHe

Y pamy cMO meTajbHO NPOyUYaBaJU T'YCTUHY cTama, ontmuky u DC mpoBoa-
HocT XabapmnoBor Mmonena y 6musuau MoToBor MeTas-u3zonaaTop npenalda. Pamunm
CMO Yy OKBUDY AMHAMW4YKe Teopuje cpenmer nosa. Jlokanny I'pmHOBY QyHENU]jY,
Koja je meHTpasHa BeauuuHa y DMFET npuctyny, cMo pauyHaau rkopuctehm Hy-
mepuukun NCA anropuram 3a pemaBame AnmepconoBor npobiema. Kopucrehu
OBaj MPUCTYI penponykoBau cMo Behuny pesyarara no3duatux us DMFT teopuje
3a XabapnoB monmen. MebyrtuMm, cycpesnm cMO ce U ca 3HAYAJHUM OTrPAHUUECHUMA
HaIler IpUCTymna, Koja cy mpousamuia u3 kopumhema NCA aaropurma, KOju J10IIe
onucyje GU3UKy cUCTeMa Ha HUCKUM TeMIlepaTypaMa.

Y oynyhem pany kopuctuhemo yommreme NCA anropurma, tako3sany UNCA
aIlpOKCUMAIjy, Koja 3HATHO OoJbe omwmcyje ¢usmky AmrmepconoBe HeumcTohe um
caMuM TUM naje 3HATHO OoJbe pemewme DMFT jemmaumna. Tarkobe, 3a permeme
jenHauymHa Ha HajHW:KUM Temmeparupama, 1 < 0.05, uckopuctuheMo HyMepuUuKd
er3aktad Monte KRapmao aaropuram. Twume hemo moburtu, IpakKTUUHO, €r3aKTHO
pemewme DMFT jemHaumHa y II€JIOM OICETy TeMmieparypa. 10 je oI KIbYYHOT
3HaUYaja 3a OeTaj/bHO UCIUTHBalke yTunaja HeypebeHocTtn Ha (uU3MKy y OIU3MHU
MoToBor meran-uzosnatop npenasa. Moryhaoct npemamuBama Mot-Jode-Peren
TDAHUIE 38 MAKCUMAJHY METAJHY OTIPOHOCT, CTEIEH eKpaHmpama HeypebhenocTtu
Ha HUCKUM TeMIepaTypama U yTullaj] HeypeheHocTu Ha TeMIepaTypHY 3aBUCHOCT
OTIopa, Cy caMO HEKa OJ BAKHUX OTBOPEHUX NMUTalHa HA KOja KEJIUMO da JaMO
OAT0BOD.
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