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Abstrakt

V diplomové praci je zformulovéana teorie stiedniho pole pro ndhodné systémy
korelovanych elektroni, kde se korelace zptisobena Hubbardovou interakci za-
pocitava jen na trovni Hartreeho pfiblizeni. Tato teorie je pak pouzita jednak
k urceni vlivu elektronovych korelaci na hustotu rozdéleni stavii, ale také k
urceni vlivu neusporadanosti na fazovy diagram magnetického usporadani.
Déle je teorie pouzita k urceni dvouelektronovych vrcholovych funkci. Kvan-
titativné je analyzovan vliv sily elektronové korelace na analytické vlastnosti
a chovani dvouelektronové vrcholové funkce.

Abstract

Mean-field theory for disordered systems of correlated electrons is construc-
ted, where correlations caused by Hubbard’s interaction are included in the
Hartree aproximation. This theory si then used to describe influence of electron
correlations on density of states and also to describe impact of disorder on
a phase diagram of ferromagnetic order. Further the theory is used to ob-
tain a two-particle vertex. Influence of a strength of electron correlations on
analycity and behaviour of the two-particle vertex is studied.



Kapitola 1

Uvod

1.1 Motivace

Diky studiu kondenzovanych soustav jsme schopni poznavat rtzné fyzikalni
jevy, ale také pripravovat materialy s novymi vlastnostmi. Velmi podstatnou
¢ast kondenzovanych systémi tvori latky vyznacujici se periodickou struktu-
rou. Neékolika teoretickym otazkam v ramci rozptyli valenc¢nich slabé kore-
lovanych elektronii na nahodné rozmisténych primésich v krystalech kovi je
vénovana tato diplomova prace.

Krystal kovu je sloZen z atomu, které jsou k sobé tak blizko, Ze valencni
elektrony mohou preskakovat z jednoho atomu na druhy. Jadra i elektrony na
sebe navzajem piusobi coulombickou silou a jsou také ovliviiovyny tepelnymi
excitacemi. Hmota elektronii je v porovnani s hmotou jader zanedbatelnéa
a proto elektrony daleko pruznéji reaguji na zmény rozlozeni potencialu. Pro
teploty blizké absolutni nule je mozné zanedbat tepelné kmity a tak se v této
situaci k popisu casto pouziva adiabatickd aproximace vnimajici kov jako
miizku nehybnych jader s volné se pohybujicimi elektrony tzv. elekronovym
plynem.

Coulombicka sila je obecné dalekodosahova, avSak kladné nabitd hmotna
jadra jsou obklopena oblaky elektront, takze je na delsi vzdalenosti jejich
kladny naboj stinén. Elektrony také diky své pohyblivosti a sile interakce
hbité reaguji na difuznim pohybem vzniklé fluktuace naboje a udrzuji tak
soustavu ionti a elektronti jako celek z vétsi vzdalenosti ndbojové neutralni.
Coulombickou interakci tedy v jistém pfiblizeni miizeme vnimat jako pouze
mezielektronovou a navic lokalni, nebot méa na elektrony vliv pfedev§im pii
lokalnich zménach hustoty naboje [1].

Diky vzajemné interakci elektronii se v kovech vykytuje nékolik typi mag-
netického usporadani [2]. V paramagnetické fazi nemaji magnetické momenty
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elektronti zadné vzajemné podminéné usporadani kromé lokalnich korelaci.
Na vnéjsi magnetické pole reaguji elektrony slabou souhlasnou orientaci mo-
mentd a po jeho odstranéni se opét ustanovuje neusporadany stav s nulovou
makroskopickou magnetizaci.

Naproti tomu ve feromagnetické fazi se jiz dalekodosahové usporadani
vyskytuje. Faze je charakteristicka nenulovou makroskopickou magnetizaci v
urcitém smeéru.

Antiferomagnetickou nazveme fazi, kdy se mfizka krystalu rozdéli na
dvé periodické podmfizky a na obou se vytvoii feromagneticky stav. Navza-
jem jsou vSak magnetizace podmiizek orientovany opac¢né a proto je celkova
makroskopickd magnetizace nulova.

Nabyvani jednotlivych magnetickych fazi je dano mimojiné i silou cou-
lombické interakce a celkovym poctem elektront v kovu. Je mozné studovat
podmiky vzniku fazovych prechodi a vytvorit fazovy diagram v limité nulové
teploty zavily na téchto dvou proménnych.

Elektrony v kovu vsSak neovliviiuje pouze jejich vzajemnéa interakce, ale
napiiklad také necistoty obsazené ve struktute krystalu.

Jadra atomt idealniho krystalu tvori prostiedi dokonale periodického po-
tencialu, které volné elektrony viibec neciti a sifi se prostfedim s nulovym
odporem. Cisty kov s dokonalou krystalickou miizkou je tedy také dokona-
lym vodicem. Dokonaléd translacné invariantni mrizka jader atomt je vSak
matematickym idedlem, ktery se v realité nevyskytuje. Ve strukture krystalu
se vytvari rtuzné prostorové deformace, zlomy a odchylky od pravidelného
uspotfadani. Zaroven se mohou v kovu vyskytnout rtizné piimési ¢i necistoty,
které ani nemusi dodrzovat pravidelnost mrizky.

Deformacemi a necistotami se translacni invariance narusi, coz ma za na-
sledek vznik brzdné sily ndhodného charakteru. Elektrony se vlivem ndhodné
sily pohybuji difusnim zptisobem a pfi vystaveni nendhodné vnéjsi sile se ne-
pohybuji zrychlené, nybrz vytvareji rovnovazny tok pfimo tmeérny vnéjsi sile,
coz se makroskopicky projevuje jako elektricky odpor.

Necistoty zptisobuji dalsi zajimavé jevy. V periodické mrizce krystalu, v
niz jsou ndhodné atomy nahrazeny primésemi, maji necistoty velky vliv na
tvar hustoty stavii, kdy mtize dokonce dojit k jejimu rozstépeni a vzniku tzv.
zakézanych oblasti energii. Tyto jevy byly tispésné popsany v ramci teorie
koherentniho potencialu. Necistotami zptsobené deformace hustoty rozdéleni
stavli maji vliv na vodivost kovu, Velicky [3].

Pti dostatecné velké mire neusporadanosti se muize stat, ze budou vSechny
elektrony dané pevné latky lokalizované v rtiznych malych ¢astech vzorku a
zaddny elektron se nebude pohybovat na vétsi vzdalenosti ani po pfilozeni
slabého elektrického pole. Tento jev, kdy se ptivodné vodivy kov stane izo-
lantem a difuse elektroni zcela vymizi, se nazyva Andersonova lokalizace,
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Anderson [4].

Jednou z metod aproximativniho feseni fyzikalnich problém, jejichz pfesna
feSeni nejsou znama, je konstrukce teorie stiedniho pole [6]. Teorie stied-
niho pole jsou charakteristické tim, Ze splnuji vSechny pozadované zakony
zachovani a Wardovy identity. Jediné takové teorie mohou globalné simulo-
vat exaktni feseni zptisobem prostym nefyzikalniho chovani.

Tyto vlastnosti splinuje teorie koherentniho potencidlu CPA, ktera vznikla
na konci Sedesatych let minulého stoleti, Velicky, Kirkpatrick a Ehrenreich [5].
Byla odvozena aproximaci presného feseni, kdy se zanedbaly korelace zptiso-
bené rozptylem na rtiznych bodech miizky a kdy se prostiedi neusporadanych
potencialti nahradilo homogennim koherentnim potenciadlem majicim ve vy-
sledku na ¢astice stejny rozptylovy efekt. Metoda koherentniho potencialu se
stava presnou v limitnich pripadech malych a vysokyjch koncentraci primési,
slabého rozptylu a v atomové limité.

Pocatkem devadesatych let se podafilo odvodit CPA jako pfesné feseni
Andersonova hamiltonianu neuspofadanych elektronti v limité vysoké prosto-
rové dimenze d — oo, Janis [8], Metzner a Vollhardt [9], Vlaming a Vollhardt
[10]. Fakt, Ze je CPA pfesnym FeSenim této limity, garantuje fyzikalné spravné
chovani v celé skale parametrti a nabizi moznost rozvoje kolem tohoto feseni
v parametru 1/d.

1.2 Modely

Vlnové funkce volnych elektronti v periodickém potencialu jsou ve tvaru ro-
vinnych vin. Nazyvaji se Blochovy funkce a tvoti bazi hybnostni reprezentace
stavil.

Zakladnim zptisobem popisu elektrond v kovu bude v této praci metoda
tésné vazby, u niz se predpoklada, ze je elektron ovlivnén predevsim atomem
na jehoz orbité se vyskytuje. Lokalizovany elektron se nachéazi ve vlastnim
stavu hamiltonianu daného atomu a ostatni atomy na néj neptisobi. Kazdou
Blochovu vlnovou funkci stavu pak lze rozepsat jako linedrni kombinace ne-
prekryvajicich se vlnovych funkei vlastnich stavii jednotlivych atomt - Wan-
nierovych funkci. Blochovy a Wannierovy funkce tedy tvoii bazi hybnostni a
bézi soutadnicové reprezentace stavil.

Dalsim zjednodusenim je uvazovat na atomech jen jeden mozny energe-
ticky stav resp. potencialovou jamu V', predstavujici energetickou hladinu
valen¢niho orbitalu. Potom ndm v disledku tésnovazebniho popisu — kdy
sousedni atomy jen slabé ovliviiuji lokalizovany elektron — z pasové struk-
tury energeticky zavislé hustoty stavi zbyde jenom ta cast, ktera popisuje
elektrony blizko Fermiho energie.
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Elektrony mohou mezi atomy preskakovat, coz se d4 v bazi Wannierovych
stavl vyjadrit nediagonalnimi ¢leny hamiltonianu. Nas popis bude obsahovat
pouze preskoky mezi nejbliz§imi sousedy s konstantni amplitudou —t.

Vysledny silné zjednoduseny hamiltonidn mtizeme pouzitim formalismu
druhého kvantovani napsat ve tvaru tzv. Andesonova hamiltonidnu

f{ = _tzéjaéja+2%éjaéia- (11)

Uhlové zavorky predstavuji sumaci pies nejblizsi sousedy a o znaéi spinové
stavy, které v modelu rozlisujeme podle ¢istych stavi T, | ve sméru libovolné
zvolené osy. Pouzité kreacni éja a anihila¢ni ¢;, operatory spliuji kanonické
antikomutacni relace

{éjavéjT} = 5@']'5077
{éjg,aj.T = {57} =0,

Nalozime-li na mrizku periodické okrajové podminky, je kineticka cast
hamiltonianu H

Hyin = —t > el,¢jo
(i)

translac¢né invariantni a diagonalizovatelna v reprezentaci hybnosti. Vlastnim
staviim v podobé Blochovych rovinnych vin odpovidaji na d-dimenzionalni
hyperkubické miizce vlastni hodnoty energii

d
e(k) = —Qthos kj.
J

Potencialy V; v hamiltonidnu (1.1) pfedstavuji dle uré¢itého pravdépo-
dobnostniho rozlozeni ndhodné rozeseté potencidly se zamrzlym (quenched)
typem neuspoiadanosti. Pres tento typ neusporadanosti se streduje az na
urovni termodynamického potencialu 2 definované

0= <—%log2>(w, (1.2)

kde thlové zavorky predstavuji stfedovani pres vSechny mozné realizace na-
hodného potencidlu a Z je parti¢ni funkce

7 = Tr{e PH-1N)Y (1.3)
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Operétor N je operator celkového poctu castic a u je chemicky potencial.
Méjme tzv. binarni slitinu slozenou ze dvou typt atomt. Potencidly je-
dotlivych typtu atomt necht jsou V4 a Vg s pravdépodobnosti vyskytu Py a
Pg =1 — P,4. Hamiltonidn (1.1) potom odpovida jedné konktrétni realizaci
rozmisténi atomu a V; nabyvaji odpovidajicich hodnot V4 ¢i V3.
Mezielektronovou interakci, kterou budeme z vyse uvedenych divodi po-
pisovat jako cisté lokalni, popiSeme pridanim tzv. Hubbardova interakéniho

¢lenu
H= —thch—i—UZc Cio Cl> cw—i—ZVcwcw, (1.4)

kde U znaci silu mterakce. Oznaceni ¢ popisuje Pauliho vylucovacim princi-
pem urceny komplementarni spinovy stav elektronu na stejné atomové orbiteé.
Zavedme operator hustoty ¢astic

g =y, (1.5)
termodynamicky vystfedovanou hustotu ¢astic

1 N N
<ﬁia>ter = TT{C Cza ﬂ(H_MN)}7 (16)

a teplotni Greenovu funkci

1 N _B(H—pN
Gijo(T,7') = —5 T T|éio(r)el (') e PH=rN ]} (1.7)
kde T je operator casového usporadani a teplotu 7 chapeme ve smyslu imagi-
narniho ¢asu. Termodynamicky vystfedovanou hustotu ¢astic pak lze vyjadrit

pomoci teplotni Greenovy funkce

<nw>ter = hm sz(T T ﬁ Z ~wn04 sz(zwn) . (18)

T/ —=T7_

Konstanta 0, je malé kladné ¢islo, Gy, (iw,) je fourierovsky rozklad teplotni
funkce a iw, jsou imaginarni diskrétni koeficienty — Matsubarovy frekvence
— ve tvaru

iwn = i(2n + 1)% . (1.9)

U statické interakce, kterou predstavuji rozptyly elektorn na nahod-
nych potencialech, se v CPA ve formalismu Greenovych funkci dafi sepa-
rovat pohybové rovnice zvlast pro kazdy z kvantovych stupiii volnosti -
Matsubarovych frekvenci. Avsak u plné dvoucasticové interakce, reprezen-
tované Hubbardovym clenem, néco takového neni mozné. Rovnice pro jed-
notlivé Matsubarovy frekvence jsou navzajem provazané a tak jsou vzhledem
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k nekone¢nému poctu stupnii volnosti nefesitelné. Snaha vyporadat se néjak
sofistikované s timto tzv. couplingem Matsubarovych frekvenci je rozhodné
mimo ramec této prace. Je tedy nutné pristoupit k dalsi tipravé hamiltonianu
a zjednodusit interakci na efektivné jednocasticovy problém.

Interakéni energii hamiltonianu ziskdme termodynamickym vystredova-

nim Hubbardova ¢lenu
(U hioia) . (1.10)
Stredovani lze rozepsat do podoby

U nia)ier(miahier + U ( (g = (ic)ier) iz = (iheer) ) - (111)

ter

Pro slabé U jsou vychylky hustoty céastic od svych strednich hodnot malé
a proto mizeme druhy c¢len — v téchto odchylkach kvadraticky — zanedbat.
Zbyly ¢len mizeme upravit do tvaru

<U Z(ﬁi5>ter flio—> - Uz<nia>ter<ni6>te7" ) (112)
a nahradit v hamiltonidnu (1.4) Hubbardiv interakéni ¢len vyrazem
Uz<ﬁ15>ter ,ﬁllg - Uz<n20>t67‘<nl&>t€’r Y (1'13)

nebot ve zvoleném piibliZzeni pfispiva do hamiltonidnu stejnou energii. Ha-
miltonian (1.4) tedy ziska tvar

- Z A A Z R A a Z A | Z
H = —1 C;rgcja + U <ni6>te7‘ C;'[gcio + ‘/z C;‘rgcia - §U <nia>te7‘ <ni6>ter .
i o i

(1.14)
Hodnotu parametru (n;, ), uré¢ime ze vztahu (1.6). Rovnici (1.6) lze také
odvodit z faktu, Ze je (n, ), variaénim parametrem grandkanonického po-
tencialu, ktery ve stavu termodynamické rovnovahy spliuje podminku

5Q(<nia>te7")

5 Y or =0. (1.15)

Rovnice (1.14) je kone¢nd podoba hamiltonidnu, se kterym hodlame v
pribéhu této prace pracovat a pro ktery vytvorime teorii stifedniho pole.
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1.3 Cile prace

Ukolem préce bylo teoreticky studovat model, ktery by v sobé v piijatelné
formé popisu obsahoval jak neusporadané ndhodné potencialy tak i mezie-
lektronovou interakci, a soustifedit se na nékteré jevy na trovni jedno- a
dvoucasticovych Greenovych funkci. Konkrétné byly v ramci diplomové prace
vytyceny tyto cile:

e Zobecnit CPA na neusporadané systémy s mezielektronovou interakci
v Hartreeho aproximaci a zkoumat vliv interakce na rozdéleni hustoty
stavl respektive na rozstépeni pasu v limité teploty absolutni nuly.

e Zabyvat se vlivem neusporadanosti na fazovy diagram magnetického
usporadani Hubbardova modelu v Hartreeho aproximaci pii teploté
absolutni nuly.

e Pokusit se zobecnit v CPA spoc¢tenou dvoucasticovou tplnou a ireduci-
bilni vrcholovou funkci neusporadaného systému na piipad v Hartreeho
aproximaci zapoctené interakce.



Kapitola 2

Teorie stredniho pole
neusporadaného paramagnetu

V prvni podkapitole odvodime teorii sttedniho pole pro hamiltonian (1.14).
V nasledujici podkapitole budeme zkoumat vliv zjednodusenym zptisobem
popsané mezicasticové interakce na rozlozeni hustoty stavi neusporadaného
spinové nepolarizovaného systému. Upfesnime tvar odvozenych rovnic do po-
doby vhodné pro numerické vypocty a konkétné specifikujeme parametry
systému. Pomoci upravené soustavy rovnic posléze numericky prozkoumame
nékteré zavislosti binarnich slitin.

2.1 Teorie stredniho pole

Teorie CPA (Coherent Potential Approximation) je aproximace uspé$né po-
pisujici neusporadané systémy slozené ze smési atomil s riiznymi potencialy.
V neusporadanych systémech chapeme propagaci elektronu jako sled jeho
elementarnich rozptyli na ndhodnych atomech vystfedovany pres vSechny
mozné konfigurace atomt v mfizi. Myslenkou CPA je efektivné nahradit roz-
ptyl elektronu na riznych potencialech propagaci ve vhodné zvoleném homo-
gennim prostfedi, v némz v priméru vymizi rozptylovy efekt jednoho bodu
miizky.

Teorii CPA lze odvodit jako pfesné feseni neusporadaného systému v
limité nekone¢né dimenze, Janis a Koloren¢ [7].

Zkonstruovat pouzitelnou termodynamickou teorii stfedniho pole systému
s neuspofadanymi necistotami znamené najit aproximativni reseni grandka-
nonického potencidlu stfedovaného pres vSechny nahodné konfigurace sys-
tému

() =~ ( log Treop{~0H + uR} ) . (2.1)
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kde y je chemicky potencial a N operator poctu ¢astic.
Grandkanonicky potencidl 1ze pfepsat [6] jako funkcionél holého propa-
gatoru G((,O), plného propagatoru G, selfenergie ¥, a hustoty ¢astic n,,

N n o~ 1 R “ R 1 R
O G, 5,7, = —B<logZ[Ggl+Eg,ﬁ,,,V}> ~ 5 TrlogCo +

1 1 ) )
—§U<Tr ﬁgﬁ5> -5 log(GO-1 —$, +4), (22)

Stopa operatoru T'r zahrnuje sc¢itani pres soufadnice, spiny i pres Matsuba-
rovy frekvence. Operatory jsou definovany n;; = n; 0(4,7) a Vi; = Vi; 6(4, j).

Fyzikalné spravné hodnoty volnych parametria G,, ¥, a n, jsou dany
podminkami termodynamické rovnovahy

oy 2
O

— 2

§ 3O

= 0. (2.5)

Pri konstrukci limity vysoké prostorové dimenze d — oo modelu je nutné
analyzovat chovani dulezitych fyzikalnich veli¢in v této limité. Pfedné je tu
pozadavek konecné energie hamiltonianu. To vede na nutnost odpovidajiciho
skalovani vstupnich parametrtt modelu. Uvazujeme-li hyperkubickou mfizku,
kde pocet sousedtt bodu oznac¢ime Z = 2d, je potfeba preskokovou amplitudu
tésnovazebného modelu skalovat, Metzner a Vollhardt [9)],

t=1t*/v2d, t*=konst. (2.6)

Limita vysoké dimenze se u propagatoru G, projevi mocninnym poklesem
jeho mimodiagonalnich maticovych elementti. Podobnym zptsobem jsou na
dimenzi zavislé i mimodiagonalni maticové elementy selfenergie 3. Na z4-
kladé dimenzionalni zavislosti lze ég a ﬁ]a rozepsat do rozkladu

~

G, = G+ G a7, (2.7)
S, = L9l 4+ 5 (a3
Dosazenim (2.7) do (2.2) mtzeme grandkanonicky potencial v limité vyso-
kych dimenzi prepsat do podoby
1 ~ n ~
Q[:“’: Gm Zoa ﬁa] = _B <TT log(ngag—l + Zgwg -V- Uﬁ6)> +

1 1 o . .
—§U<Tr mﬁ5> ~ 5T log (idiag _ 5T log(GO-1 — $idiag 4 1)) (2.8)
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Jelikoz je stredovany logaritmus diagonalni v soufadnicich, zredukovalo se
stfedovani pres vSechny realisace potencialii na mfizce na stfedovani pres re-
alizace potenciali v jednom bodé. Jedinym nelokalnlm prispévkem do grand-
kanonického potencialu je holy propagator G

Rovnice definujici fyzikalni hodnoty lokalmch elementt diagonalnich ope-
ratortt G4, 3:diag o f, ziskdme z podminek (2.3), (2.4) a (2.5). V binérni
slitiné maji tyto rovnice tvar

1
= . _ , 2.9
<1+[Zg(zwn)—VA/3—UnA/Ba] Gg(zwn)> (2.9)
coz je zobecnéni tzv. Sovenovy rovnice, dale
(0)
P (e)
n) = Go(k,iwy,) = [ - , de, (2.10
(i Z o /zwm—i-,u—Ea(zwn,,u) —e ( )

ktera urcuje lokalni element plného propagatoru a nakonec

4 1
—— 1wm 04
e =g Z TG (iwn) + o (iwn) — Va— Unps’

(2.11)

diky niz urcéime stfedni hustoty castic na atomech s potencidly V, ¢i Vp.
Oznaceni GG, a X, predstavuje lokalni maticové elementy operatort a p(o)(e)
je hustota stavii volnych elektroni.

Funkce komplexni proménné G,(z) a ¥,(z) predstavuji prodlouzeni ve-
dené body Matsubarovych frekvenci, které je analytické v horni a dolni po-
loroviné a splnuje

[ =1(2). (2.12)
Sovenovu rovnici lze jednoduse piepsat do podoby
1
G,(z) = . 2.13
D= Jamrne i) 9
Ozna¢me
1
Xa/Bs(2) = , 2.14
arpe(?) = 7 /Gy (2) + 24 (2) — Vasg — Unayps (2.14)
pak je (2.13) rovno
GU(Z) :PAXAU(Z)—{—PB XBJ(Z). (215)

Definujme celkovou hustotu ¢astic n, podle vztahu (1.8)

1 iw .
Ny = 3 Ze 0t Gy (iwn) . (2.16)
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Hustotu n je mozno rozepsat jako priameér hustot ¢astic na atomech s poten-
Ciély VA a VB
Ng = PA”AU+PBnBU' (217)

Dosazenim (2.15) a (2.17) do (2.16) ziskdme

1 _
najs =3 3 €0 Xaplion) (2.18)

¢imz jsme zrekonstruovali rovnici (2.11).

Sovenova rovnice (2.9) spolu s rovnicemi pro lokalni element propagéatoru
(2.10) a hustoty ¢astic na, np (2.11) tvoii uzavieny systém rovnic. Dosazenim
feSeni pro vSechny Matsubarovy frekvence do (2.8) ziskdme grandkanonicky
potencial systému v termodynamické rovnovaze.

2.2 Vliv interakce na rozdéleni hustoty stavi
Vv paramagnetu

Soustavu rovnic (2.9), (2.10) a (2.11) odvozenou v minulé podkapitole, bu-
deme Tesit metodou iterace. Tuto soustavu lze poupravit do podoby, ktera
je vhodnégjsi pro numerické FeSeni a zajistuje fyzikalni spravnost vysledku.
Budeme popisovat systém v paramagnetickém stavu a proto u proménnych
nemusime uvazovat spinova kvantova cisla.

Sovenovu rovnici (2.9) 1ze pozménit do tvaru

! ! >_1. (2.19)

Enew(2) = 5(2) + G(z) <1/G(z) +2(2) = Vayp — Unayp

Tento tvar pro kazdy krok iterace garantuje splnéni tzv. Hergoltzovy vlast-
nosti selfenergie, Miiller-Hartmann [12],

Im¥(z) <0 pro Imz=0. (2.20)

Pribéh iterace lze urychlit a stabilizovat pomérnym smésovanim starého a
nového vysledku selfenergie

Y(2) = aXpew(2) + (1 — a) Xoa(2), (2.21)

kde se praxi osvédcila hodnota o = 0, 3.
Sumaci pies Matsubarovy frekvence obsazenou v rovnici (2.18) je mozné
diky metodé konturového integralu (viz. pfiloha B) prevést na integraci po
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realné ose, ktera v limité nulové teploty nabyde podoby

0
1/1 ! d
n = —= m T =
A/B . 1/G(x +10) + Z(x +i0) — Vayp — Unayp
1 0
m

Proménna x + ¢0 predstavuje z s infinitezimalné malou kladnou imaginérni
casti.

Pro spinové nepolarizovany systém, resime ve vysledku soustavu rovnic
tvaru

1
new _ 1 - 1
) = BE <1/G(z) TS() Vs Una /B> - (223)
T
Glz) = _Zo e (2.24)
0
1 1
na/p = _w_/ I A G +i0) + Sz 4 10) = Vs —Unas d (2.25)

Pribéh hustoty stavi systému urc¢ime z lokalniho elementu propagatoru vzta-
hem

1
p(E) = ——ImG(E +10). (2.26)

T
Pomoci rozkladu plného propagatoru (2.15) mtZeme p, rozlozit na prispévky
p(E) = Papa(E) + Pppp(E), (2.27)

kde 1
pa(E) = —;ImXA(E +10) . (2.28)

Diky (2.22) tedy v limité nulové teploty plati

0
na = / pa(E +i0)dE . (2.29)

Drive, nez zacneme s diskuzi rtiznych zavislosti ziskanych iterativnim re-
Senim soustavy rovnic, musime konktétné specifikovat parametry systému a



KAPITOLA 2. TEORIE STREDNIHO POLE 13

zavést energetické skalovani. Za rozdéleni hustoty stavii volnych elektront
vezmeme tzv. rozdéleni semieliptické, které je definovano predpisem

pO(E) =2/mw? Vu? — E?, |E|<w,

pO(E) =0, B> w, (2:30)

a je symetrické kolem FE = 0. Polositka pasu w predstavuje skalovaci pa-
rametr, ktery se standardné voli w = 1. Diky této volbé p(®(E) miizeme
rovnici pro lokalni element plného propagatoru (2.24) analyticky zintegrovat
(viz. ptiloha A).

Jevy spojené s neusporadanosti nezavisi na absolutnich hodnotach po-
tenciald, nybrz na jejich vzdalenosti — tedy rozdilu. U binarni slitiny proto
miuzeme potencialy vzdy volit tak, aby byly symetrické

Viy= %wé Vi = —%Ws 0= (Va—Vs)/w. (2.31)

Charakter mezicasticové interakce je spojen se vstupnimi parametry sily in-
terakce U a chemického potencidlu p. Ze soustavy rovnic (2.23) — (2.25) je
patrné, Ze selfenergie ¥(z) a jemu odpovidajici rozdéleni hustoty stavi p(F)
je plné uréeno vstupnimi parametry Py, 6, p9, U a u charakterizujicimi
systém.

Umeéle drzeny paramagneticky stav je vhodny k zékladni ilustraci piiso-
beni interakce na neusporadany systém. Zavislost kiivky hustoty stavil na
sile interakce U je vyobrazena na obrazcich ¢. 2.1 a ¢. 2.2. Je v ném nézorné
vidét charakter piisobeni interakce v paramagnetickém stavu, kdy piisobi
proti neusporadanosti a zahlazuje vznilé rozstépeni pasu. Jak se sila interakce
zvysuje, oba piivodné rozdélené pasy se posunuji do oblasti vyssich energii,
pricemz levy pés se posunuje rychleji, a tak dochazi k jejich splyvani. Rych-
losti posunil obou péast se vSak postupné zmensuji a pro vysoké U dochézi k
restauraci posunutého semieliptického rozdéleni volnych elektronii.

Na obrazku ¢. 2.2 je v oblasti rozstépeni pasu vykreslen bod divergence
p(E) jehoz ptvodcem je pdl X(z), Velicky, Kirkpatrick, Ehrenreich [5], na-
chézejici se podobné jako u klasického CPA v bodé priméru

ex, = Pa(Va+Una) + Pg(Vg +Unp) = (Vayp) + Un. (2.32)

Divergentni bod p(E) je pouze numerickou chybou, kterd vznika v dusledku
iterativniho poc¢itani selfenergie v misté pélu. Diky tomu muzeme pdl ¥(z)
lokalizovat.

Interakci zptisobené jevy vysvétlime na zakladé nékolika jednoduchych
uvah. Na obrazcich ¢. 2.3 a ¢. 2.4 jsou vykresleny pribéhy pa(E), ps(E).
7 nich je patrno, Ze je rostouci sila interakce navzajem vice promichava a
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posunuje je do oblasti vysSich energii. Dle vztahu (2.29) miZeme z téchto
pribéhti usuzovat na prumeérné lokalni hustoty castic na, np z ploch pod
funkcemi na intervalu (—oo, 0).

Zmény chemického potencidlu p se na pa, pp projevi posuny funkci po
energetické ose. Pocatek energetické osy je totiz v bodé Fermiho energie, coz
koresponduje s mezemi integrace v (2.25)

Konkrétni hustota ¢astic ziskanad z rovnic (2.23) — (2.25) pro pevné U
je rovnovaznym stavem dvou protichiidnych tendenci. Velké n, posiluje po-
tencial Vy, zvySuje potencialni energii ¢astic v daném bodé a posunuje tak
cely pas pa do oblasti vyssich energii, coz zptisobuje malé n, v nasledném
iteracnim kroku a naopak.

Posuny rozkladt pa(E), pp(E) a tedy i p(E) pii zvySovani U lze také
vysvétlit zvétSovanim potencidlni energie ¢astic v danych bodech. Odlisné
rychlosti plynou z toho, Ze ¢ast pasu nalézajici se v oblasti nizsich energii je
pii daném g vice zaplnéna a tedy je pro pa pred U vétsi multiplikativni kon-
stanta. Pro velmi vysoka U jiz ptivodni potencialy V4, Vg nejsou podstatné.
Rozdil mezi "potencialy” Vi + Uny a Vg + Unp je minimalni, pas je diky
konstantnimu p velmi méalo zaplnény a pribéh hustoty stavii p(E) se tvarem
blizi semieliptickému rozdéleni volnych elektront.

2.3 Zavér

V této kapitole jsme odvodili teorii stfedniho pole pro hamiltonian (1.14) v
podobé uzavieného systému rovnic (2.9), (2.10) a (2.18). Déle jsme zkou-
mali vliv interakce U na hustotu stavi p(F) systému v paramagnetickém
stavu. Obrazky ¢. 2.1 a ¢. 2.2 dokumentuji fakt, ze interakce ptisobi proti
neuspofadanosti a proti Stépeni pasu. Zaroven interakce U zvySuje energii
vSech stavi, tedy posunuje p(E) po energetické ose do oblasti vyssich ener-
gii. Vratime-li se vSak k popisu obsahujicimu spinova kvantova ¢isla, jsou
vysSe popisované procesy az na vyjimky zastinény fazovym prechodem, ktery
budeme popisovat v nasledujici kapitole.
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Obrazek 2.1: Zavislost p(E) na U pfi uméle udrzovaném paramagnetickém stavu
pro parametry 6 =2,0; P4 =0,5a u=1,0.

Obrazek 2.2: Vybrané prvky zavislosti p(E) na U z obrazku ¢. 2.1
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Obrazek 2.3: Zavislost rozkladu p4(F) na U pfi uméle udrzovaném paramagne-
tickém stavu pro parametry 6 = 2,0; P4 = 0,5 a u = 1,0. Rozklady odpovidaji

hustotam stavu z obrazku ¢. 2.2.
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Obrazek 2.4: Zavislost rozkladu pp(F) na U pfi uméle udrzované paramagnetické
fazi pro parametry 6 = 2,0; P4 = 0,5 a 4 = 1,0. Rozklady odpovidaji hustotdm

stavu z obrazku ¢. 2.2.



Kapitola 3

Feromagnetické reseni

V této kapitole se budeme zabyvat konstrukei fazového diagramu neuspota-
daného systému. Déle pomoci soustavy rovnic (2.23) — (2.25) upravené pro
popis spinové polarizovaného systému prozkoumame chovani spinové zavislé
hustoty stavii v systémech nachéazejicich se v magneticky usporadané fazi. V
zaveéru kapitoly budeme studovat charakter hustoty stavil v neusporadanych
systémech s vétsim poc¢tem typt potenciali.

3.1 Fazovy diagram

Spoc¢téme nejdiive podle [2] podminku fazového pFechodu paramagnet-feromagnet
Hubbardova modelu v Hartreeho approximaci, ze kterého budeme v dalsich
vypoctech vychazet. Definujme celkovou hustotu castic

n=n,+ns (3.1)
a magnetizaci
m=nmny —Ng. (3.2)

Mangetizace v tomto pripadé nabyva hodnot —1 < m < 1. Spinové zavislé
hustoty elektronti lze diky takto zavedenym velicinam vyjadrit vztahy

1
Ne = §(n +m), (3.3)
Ng = %(n —m). (3.4)

Spinova hustota poctu elektronti je také dana integralem Fermiho-Diracovy
rozdélovaci funkce pies hustotu stavii p(®(e)

o0

P (e)
ngz/eﬁ( de . (3.5)

E*%UT)’L*%UT%I»,U,) +1

—00

17
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Zavedeme-li novy posunuty chemicky potencial p* = u — %U n, stane se Fermiho-
Diracova funkce vzhledem k novému chemickému potencialu v limité nulové
teploty schodovitou funkei ©(p* — e — 1/2Um). Magnetizaci i celkovou hus-
totu poctu elektronti potom mizeme vyjadrit integraly

m = /de pO%e) O — e —1/2Um) — O(u* —e+1/2Um)],  (3.6)
n— / de pO(€) [O(u* — € — 1/2Um) + O — e +1/2Um)].  (3.7)

Fazovy prechod nastane v okamziku, kdy zac¢ne mit soustava rovnic kromé
feSeni m = 0 zaroven dalsi feseni pro m # 0. Silu interakce U, pro niz tato
situace nastane nazveme kritickym U,.. Podminku pro U, ziskdme rozvojem
pravé strany rovnice (3.6) do Taylorovy fady v parametru m kolem m = 0.
Pro maly parametr m staci rozvoj provést do linearniho radu. Pokracenim m
na obou stranach ziskame tzv. Stonerovu podminku vzniku feromagnetické
faze pii nulové teploté

1= pO(u)U.. (3.8)

Hubbard@v model mé jistou ¢asticové-dérovou symetrii, diky niz je fazovy
diagram symetricky kolem n = 1. Krea¢n{ d! a anihila¢ni d, dérové operétory
miizeme zavést tim, ze anihilaci elektronu chapeme jako kreaci diry a naopak.
Vakuovym stavem je pro dérové vyjadieni zcela zaplnény pas |F B)

¢jo |FB) = —di;|0), (3.9)
c |FB) = djz|0). (3.10)

V dérovém vyjadreni lze Hubbardiv hamiltonian prepsat do podoby
H,= H;+UN(1—ny), (3.11)

kde N je pocet bodt mrizky a n, stfedni hustota dér. Energeticky pfepo-
¢et mezi jinak stejnymi hamiltoniany neni zavisly na typu magnetické faze.
Proto je ¢asticovy problém fazového prechodu shodny s dérovym. Magneticka
faze stavu elektronti o hustoté n je tedy shodna se stavem 2 — n. Hartreeho
aproximace tuto symetrii dodrzuje.

Kritické U, pro fazovy pfechod binarni slitiny ur¢ime stejnou konstrukei
jako Stonerovu podminku. Magnetizace binarni slitiny je definovana vztahem

m=Pysmy+ Pgmp, (312)

kde plati
mag ="Nga — NzA - (313)
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Taylorovym rozvojem (3.12) kolem m = 0 do prvniho fadu ziskdme vztah

de
Pg—— . 3.14
+ B ( )

dmA
1= Py—=2
Adm

Derivace dmy/dm a dmp/dm ziskdme z (3.13) postupnym derivovanim rov-
nic (2.9), (2.10) a (2.11)
1
) (6

<1/Ga(2) + 3o (2) — Va/p — %U(nA/B - mA/B)

B p0(e)
Go(2) = /Z e (3.16)

eiwm0+

1
I& zm: 1/Gs(iwm) + 2o (iwm) — Va — LU (na +ma)

.(3.17)

Diky podmince nulové magnetizace se vysledné rovnice stavaji spinové neza-
vislé. Proto od znaceni spinového stavu upustime. Oznacime-li

o0

B pO(e)
R(z) = / s de . (3.18)
dal
U e () — R(2) (3.19)
G%(2)R(z) + <X§1/B(Z)>[G2(Z) — R(2)]
miizeme derivace vyjadrit vztahem
d U !
% ol ;Xj(iwn)W(iwn)<Xfx/B(Wn) T;;;/B> *
U . .dmy
. ; Xi(lwn)% ’ (3.20)
d U !
% = E ;X%(an)W(zwn)<X31/B(an)%> N
U . .dmgp
v Xn: X?g(lwn)% 7 (3.21)

kde derivace dm4/dm i dmp/dm bereme v bodé m = 0.

Ziskali jsme tak soustavu tii nelinearnich rovnic (3.14), (3.20), (3.21) pro
tii neznamé U, dm/dm, a dmp/dm. Soustavu se vSak nepodatilo numericky
uspokojiveé vytesit.
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Rozepiseme-li stiedovani obsazené v rovnicich (3.20) a (3.21)

. dmyp . dma,p
<Xi/3(zwn) dm/ >:<X124/B(zwn)>< dm/ >—|—

+ PaPR(X% — X2) (dmA de) ,

—_— 3.22
dm dm ( )

miizeme v priblizeni slabé neuspotadanosti zanedbat druhy ¢len. V disledku
toho nahradime stfedni hodnotu sou¢inu souc¢inem stiednich hodnot. Vystie-
dovanim rovnic (3.20) a (3.21) ziskame

(fmum Y 3 [ (Xati) Wi -1 (3ot ){ 222,

(3.23)
coz s pouzitim (3.14) davé vyslednou Stonerovu podminku pro binarni slitinu
linedrni v U

. 9
o) N . M
n R(iwy)G?(iwy) + <Xi/B(zwn)>[G2(zwn) — R(iwy))
(3.24)
Tato podminka je piimo zobecnitelnd na neusporadané systémy s vétsim
poctem typu potencialt.

Vysledek musi nabyvat spravnych limit pro piipady P4, =0 ¢i G4 = G,

jez jsou v obou pripadech rovny

1 1 .
_Uc = B En: R(iwy,) . (3.25)

Je tedy nutno zjistit, ¢emu se rovna vyraz

1 [ 9 )
6 znjo/o (iwn — €+ N*)Q de (326)

Prohozenim integrace se sumaci a pouzitim metody konturového integralu
dostavame pro 3 — oo pozadovanou shodu se Stonerovou podminkou

% > R(iw,) = p O (u7) . (3.27)

Zbyva provést diskusi aproximace. Z rovnice (3.22) plyne, Ze je opravnéna,
pokud je jedna z pravdépodobnosti infinitezimalné malé — tedy napt. Py — 0
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— nebo je-li mezi propagatory X, a Xp velmi maly rozdil — to je dano
VA — VB.

Jelikoz je ¢len na pravé strané (3.24) funkci G(z) a ¥(z), je analytickou
funkci komplexni proménné v obou komplexnich polorovinach spliujici

f) =f(=). (3.28)

V limité |z| — oo klesd tmérné 1/2? a tak lze sumaci pres Matsubarovy
frekvence prevést pomoci metody konturového integralu na integral po realné
ose, coz je vyhodny tvar pro numerické vypocty.

Stejny vysledek, jakym je vztah (3.24), lze ziskat i hledanim bodu diver-
gence magnetické susceptibility y v zavislosti na sile interakce U. Magneticka
susceptibilita je veli¢ina charakterizujici odezvu latky na zménu vnéjsiho
magnetického pole h. Pti nulové magnetizaci a nulovém vnéjsim magnetickém

poli je definovana
_ dnTA/B _ dnlA/B
heme0 dh dh

Vyjadifenim této susceptibility ze Sovenovy rovnice (2.9) a lokalniho elementu
propagatoru

_dm 92
xX=_ (3.29)

h=m=0

B P9 (e)
Gg(z)/z_zg(z)_e_h_i_ﬂde, (3.30)

—00

ziskdme za pouziti stejného piiblizeni plynouciho z (3.22) vyraz, ktery se
stava divergentnim praveé, pokud je splnéna podminka (3.24).
P#i numerickych vypoctech byl iterativné feSen systém rovnic

1 ~1
2z = 2= +1/6(E) - <1/G<z> T50G) - Unas - VA/B> ’

I S A ) )
0) = | s e

00 (0) €
R(z) = /_ (z—Ep () de ,

(2) — e+ p)?
no = %Z [1/Giwy) + S(iwn) — Una — Vil ™"

_l — l 2 iw R(iwn)GZ(iwn)
T DA I owr ez rom vy o e e e  coo)

Vs8echny sumace pfes Matsubarovy frekvence je mozné prevést metodou kon-
turového integralu na intergraci po realné ose. Stejné, jako u lokalni c¢asti
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propagéatoru G(z) lze i integraci v R(z) pro semieliptické rozdéleni hustoty
stavli pfimo spocitat (viz. pfiloha A).

Ziskané zavislosti ilustruji grafy na obrazcich ¢. 3.1 a ¢. 3.2. Obrazek ¢.
3.1 znazornuje zavislost kiivky fazového prechodu U.(n) na velikosti rozdilu
potencialt ¢ pii shodné koncentraci atomt P4 = 0, 5. Pokud se rozdil  zvét-
Suje, fazovy prechod nastava az pro vyssi U. Magneticky usporadana faze
se tedy budi obtiznéji a celd kiivka se posunuje do oblasti vétsich hodnot
interakce. Na obrazku ¢. 3.2 jsou vykresleny kiivky fazového prechodu U.(n)
pro rizné koncentrace P, pfi konstantnim rozdilu §. Zména poméru slozeni
slitiny mé na kfivku fazového prechodu slaby vliv. Zptisobuje predevsim vy-
chyleni pribéhu U.(n) ze symetrie kolem bodu n = 1.

Rozpis celkové magnetizace (3.12) ani z ni odvozena podminka (3.14) ne-
rozliSuje jednotlivd znaménka magnetizaci m4 a mp ¢ jejich derivaci dma /dm
a dmp/dm. Odvozend podminka (3.24) vzniku magneticky usporadané faze
proto zahrnuje jak vznik faze, ve které maji m i mp stejnad znaménka, tak i
faze, v niz maji magnetizace m, a mp znaménka opacna. Oba tyto typy mag-
netického uspotradani se v neusporadanych systémech v zavislosti na velikosti
chemického potencidlu p vyskytuji a budeme se jimi zabyvat v nasledujici
podkapitole.

Fazovy diagram U.(n) vykazuje jistou symetrii. Tu mtizeme nahlédnout
ze symetrie ¢asticové dérové, kterd budi i symetrii hustoty stavi p(F). Neu-
sporadany systém se zapocitanim vlivu interakce je principielné z dérového
i casticového hlediska shodny problém az na energeticky piepocet. Dérovou
hustotu stavii ziskdme z c¢asticové jejim prevracenim do zapornych energii
pa(E) = pe(—FE). Pfisoudime-li totiz elektronovym dirdm zapornou energii,
muiZeme na jejich systém aplikovat princip nabyvani stavu s minimalni ener-
gii.

Popis systému s hustotou n ¢astic o poméru P, : Pg tak koresponduje se
systémem s hustotou (2 —n) dér o opacném poméru Pg : P4. To diky ekviva-
lentnosti chovani castice a diry odpovida stejnému systému castic. Kriteria
vzniku magnetické faze jsou shodné pro ¢asticovy i dérovy popis nebot jsou
spinové zavislé hustoty vazany celkovym souctem n., + ng, = 1. Fazovy
diagram je proto symetricky vii¢i transormaci

n — 2-—n, (3.31)
PA — 1—PA.

Z ekvivalence chovani ¢astice a diry téz plyne, Ze funkce p(E) systému ¢és-
tic s hustotou n o poméru P, : Pp a systému ¢astic s hustotou (2 —n) o
poméru Pg : P4 jsou az na posunuti zrcadlové symetrické pro kazdé U v
paramgnetickém stavu.
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Obrazek 3.1: Zavislost fazového diagramu U, (n) binarni slitiny na velikosti rozdilu
potencialt § pfi koncentraci P4 = 0, 5.

w
o1
[

Obrazek 3.2: Zavislost fazového diagramu U, (n) bindrni slitiny na mife koncent-
race P4 jednotlivych prvka pii konstantnim rozdilu potenciala 6 = 0, 7.
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3.2 Magnetické faze

Chceme-li studovat charakter fazovych prechodii a pribéhy hustot stavii
v magneticky uspofadanych fazich, musime pfi iterativnim feseni soustavy
(2.23) — (2.25) uvazovat spinové zavislé veliciny G, (2), X,(2) a nya/5. Na-
sledné ze vztahu (2.26) ziskdme spinové zavislé hustoty stavi p,(E) a ps(E).

V neuspradaném binarnim systému se vyskytuji dva typy magnetického
uspotfadani. Prvnim z nich je ¢isty feromagnetiky stav, kdy jsou stiedni mag-
netizace m 4, mp na atomech s potencialy V4, Vg orientovany souhlasné. Dru-
hym typem manetického usporadani je faze, v niz jsou m4 a mp orientovany
opacneé.

Ptipad cistého feromagnetického usporadani systému s malou hustotou
¢astic popisuji obrazky ¢. 3.3 a ¢. 3.4. Fazi s opacnou orientaci dil¢ich mag-
netizaci m4 a mp se vénuji obrazky ¢. 3.5 — 3.8. V piipadé téméf zaplnénéh
pasu, se opét realizuje Cisté feromagneticky stav, coz ilustruji obrazky ¢. 3.9
a ¢. 3.10. Velikost makroskopické magnetizace pro konkrétni U lze vypozo-
rovat z pribéhi funkci p,, ps a jimi urcéenych lokalnich hustot ¢astic n,, ns.
Fakt, zda se jedna o stav cisté feromagneticky ¢i s opacnou orientaci m 4 a
mp uréime z priubéht hustot stavi pa,, pas, pPBo, & pps- Z téchto grafi lze
vycist prispévky my a mp k celkové magnetizaci.

Pribéhy hustot stavi p,(E) a p5(E) jsou zavislé nejen na interakei U, ale
také na chemickém potencialu p. Podle toho, jakym zptisobem chemicky po-
tencial g méni podobu zévisloti hustot stavii p(E) na U, mizeme vytvorit tii
charakteristické oblasti. Ve dvou z nich se systém v reakci na rostouci silu in-
terakce vyznacuje feromagnetickym usporadanim, zbyvajici predstavuje fazi
s opacnou orientaci magnetizaci m4, mp. Abychom mohli blize popsat tato
chovani, zkoumejme nejprve spinové zavislé hustoty stavi v jednotlivych ob-
lastech.

V prvni oblasti je  malé. Funkce p, a ps; na silici U reaguji velmi slabé¢,
nebot jsou pasy témér nezaplnéné. Pro vyssi U se hustoty stavi lehce po-
souvaji do oblasti vyssich energii. Toto je vidét na obrazcich ¢. 3.3 a ¢. 3.4.
V druhé oblasti stfedné vysokého u je v pro chovani p, i p5 typickym jevem
pomérné rychlé stépeni pasu po fazovém prechodu, coz je dobfe vidét na
obrazcich ¢. 3.5 a ¢. 3.6. TTeti oblast - oblast vysokych hodnot chemického
potencialu - je charakteristickd tim, Ze jsou oba pasy po fazovém ptfechodu
opét kompaktni a na rostouci U reaguji p, a p; posuny v opacnych smeé-
rech po energetické ose. Rozdéleni p, se tedy v této oblasti pomérné rychle
posunuje do oblasti vyssSich energii, kdezto smér posunu p; se po fazovém
prechodu obraci druhym smérem. Toto je dobie vidét na obrazcich ¢. 3.9 a
¢. 3.10.

Chovéani rozkladi pa/ps a pa/ss v mnoha ohledech kvalitativné korespon-
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duje s ptivodnimi rozdélenimi. Nicméné v chovani p,,ps se objevuji nékteré
nové, dulezité detaily. V ¢asti prvni oblasti — oblasti malého chemického po-
tencialu — a predevsim v celé oblasti druhé dochazi pii fazovém prechodu
ke vzajemnému preskupeni pa; a pps, které je prehledné vidét na obréazcich
¢. 3.7 a ¢. 3.8. V dusledku toho se stavy pps; mohou stat v porovnani s pa-
ramagnetickou fazi energeticky vyhodnéjsi a naopak pa; vyhodné méné. V
oblasti vysokého chemického potencidlu se toto preskupeni pa; a pps pro-
vede v pribéhu fazového prechodu dvakrat velmi rychle za sebou a tak se ve
vysledku nic nezméni. Rozklady pa, a pp, tyto nové jevy postradaji a celém
rozmezi p se chovaji podle predpokladti zndmych z paramagnetického stavu.

Skloubeni téchto dtlezitych prvki chovani v jednotlivych oblastech che-
mického potencidlu p vyustuje ve vznik odlisnych magnetickych usporadani
pri fazovém prechodu. V prvni oblasti, kterd se vyznacuje malymi hustotami
¢astic, pasy jen malo reaguji na rostouci U. Hustota p; se do oblasti vyssich
energii posunuje vice nez p,, coz ma za nasledek vznik feromagnetu a to i
presto, kdyz se u ps zacind projevovat rozstépeni pasu. Tento typ feromag-
netu je znazornén na obrazcich ¢. 3.3 a ¢. 3.4.

V druhé oblasti se u obou hustot p, i p5 Stépi pas. Spolu s vyménou poradi
pPas S pps to mé za nasledek, ze pro elektrony lokalizované na potencialech
V4 je energeticky vyhodnéjsi orientace spinu ve sméru o, kdezto pro zbylé
elektrony na potencidlech Vp je vyhodnéjsi orientace opacna. Stav se tak
nachézi ve fazi s opaCnou orientaci magnetizaci my, mpg. K tomuto typu
usporadani se vyjadiuji obrazky ¢. 3.5 — 3.8.

Ve treti oblasti jsou pasy témér zaplnéné a hustoty castic pomérné vysoké.
Jiz opét kompaktni rozdéleni hustot stavii p, a p; na rostouci U silné reaguji
svymi protichlidnymi posuny. Z obrazkia ¢. 3.9 a ¢. 3.10 je vidét, ze je pro
vsSechny elektrony vyhodnéa orientace spinu jednim smérem. Vytvotilo se tedy
usporadani ¢isté feromagnetické.

Stav s opacnou orientaci magnetizaci m 4, mp u neusporadanych systémi
stejné jako antiferomagneticka faze u Hubbardova modelu bez necistot vznika
priblizné kolem polovéniho zaplnéni pasu n = 1. Tyto faze jsou vsak odlisné
v tom, ze v neusporadaném pripadé nejsou podmfizky, které vzajemné kom-
penzuji své magnetizace, nijak periodické.

Opacné orientovana faze vznikd u neusporaddanych systémi i v situaci
nerovnomérného zastoupeni jednotlivych druhd atomi, tedy v situaci, kdy
se magnetizace m , mp vzajemné makroskopicky nevyrusi. Tato faze se vsak
pro Py, — 0 stava méné stabilnim, pfechodnym stavem, ktery pro vyssi U
prechazi ve feromanget.

P1i této diskusi existence rtiznych magnetickych fazi nesmime zapominat
na dtlezity fakt, Zze uvazované magnetizace m 4 a mg maji ptivod ve vystiedo-
vanych veli¢inach. Skutec¢né lokalni magnetické usporadani miizky miize byt
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Obrazek 3.3: Piiklad ¢isté feromagnetického magnetického uspofaddani pro malé
hodnoty chemického potencidlu u. Zavislost p,(F) na U pro parametry § = 1,3;
Py=0,5apu=-0,5.

- v zavislosti na realizaci rozmisténi potencialti - proménlivé. Hranice mezi
fazemi, které se v priméru jevi bud jako ¢isty feromagnet se souhlasnou ori-
entaci m4 a mp nebo jako faze s orientaci opac¢nou, nemusi byt nikterak
ostra.

3.3 Systémy s vice typy potencialt

Ackoli se z neusporadanych systémi nejcastéji zkoumaji binarni slitiny, je vy-
vinuty aparat obecné pouzitelny pro jakékoliv pravdépodobnostni rozlozeni
vyskytu rizného poctu potenciali. Ze vsech variaci moznosti byla prozkou-
mana zavislost hustot stavii na U u systémt s po¢tem [ potencialti symetricky
rozlozenych kolem nuly v intervalu 6 = V.02 — Vinin = 2Vinae S rovnomérnym
rozlozenim pravdépodobnosti vyskytu P = 1/1.

Obrazek ¢. 3.11 shrnuje typické chovani systému pro relativné malou hus-
totu poctu potenciali v intervalu . Fazovy prechod se stava relativné kom-
plikovanym procesem, pasy se $tépi na vice samostatnych c¢asti. V zavislosti
na parametrech systému mohou diky vice hladinam potenciali vzniknout
rizné variace magneticky usporddanych fazi. Na obrazku je hustota stavi
¢isté feromagnetické faze.

Obrazek ¢. 3.12 ilustruje fazi s opacné orientovanymi magnetizacemi ¢asti
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Obrazek 3.4: Priklad ¢isté feromagnetického magnetického usporadani pro malé
hodnoty chemického potencidlu u. Zavislost ps(F) na U pro parametry § = 1,3;
Py=0,5apu=-0,5.

Obréazek 3.5: Magnetické uspoiadani s opa¢nou orientaci diléich magnetizaci. Za-
vislost p,(F) na U pro parametry § = 0,6; P4 = 0,4 a u=0,5.
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Obréazek 3.6: Magnetické uspoiadani s opa¢nou orientaci diléich magnetizaci. Za-
vislost pz(F) na U pro parametry § = 0,6; P4 = 0,4 a u=0,5.

Obrazek 3.7: Tlustrace vymény poradi rozkladt hustot stavi pii fdzovém pre-
chodu. Zavislost paz(E) na U pro parametry § = 0,6; P4 = 0,4 a u=0,5.
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Obrazek 3.8: Tlustrace vymény poradi rozkladt hustot stavi pii fdzovém pre-
chodu. Zavislost ppz(E) na U pro parametry 6 = 0,6; P4 = 0,4 a u=0,5.

Obréazek 3.9: Plné feromagneticky fazovy piechod pro systém s vysokym chemic-
kym potencidlem pu. Zavislost p,(E) na U pro parametry § = 0,8; P4 = 0,5 a
w=21"1.
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Obrazek 3.10: Plné feromagneticky fazovy prechod pro systém s vysokym che-
mickym potencidlem pu. Zavislost pz(E) na U pro parametry 6 = 0,8; P4 = 0,5 a
w=2,7.

systému. Systém mé pomérné vysokou hustotu potenciali v intervalu 6. U
tak vysoké hustoty mtizeme predpokladat, ze koresponduje s chovanim spo-
jitého rozdéleni potencialt. V paramagnetické fazi je pas spojity a po vyse
zminéném fazovém prechodu se §tépi maximalné na dvé i kdyz tfeba nestejné
mohutné vétve.

Celkové mizeme rozdeéleni systému na tii oblasti dle vzniklého magnetic-
kého usporadani zobecnit i pro systémy s vice potencialy.

Podobné jako v klasickém CPA ¢i v paramagnetickém stavu interagujiciho
systému se i v pripadé magneticky usporadané binarni slitiny miize v mezete
rozstépeného pasu hustoty stavi nalézat pdl selfenergie indikovany nahlou
divergenci numerického feSeni hustoty stavli - viz. napf. obrazky ¢. 3.5 a
¢. 3.6. Z tohoto pohledu velmi zajimavé jevy se mohou objevit v pripadé
systému slozeného z vice typt potencialii coz je vidét na obrazku ¢. 3.11. Zde
nastala situace, kdy se pas rozstépil na t¥i pomérné vzdalené pasy a v obou
mezerach se objevil pdl.

3.4 Zavér

V této kapitole jsme prozkoumali vliv neusporadanosti na vznik feromagnetu.
V tvodu jsme odvodili zobecnéni Stonerovy podminky pro neuspotadané sys-
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Obrazek 3.11: Ilustrace priibéhii hustoty stavii pro plné feromagnetické uspoia-
déani systému s malou koncentraci potenciali.. Zavislost pz(E) na U pro parametry
l=6;P=1/6;0=2,0apu=0,0.

témy (3.24). Pomoci této podminky jsme nasledné sestrojili fazové diagramy
pro rizné parametry systému - obr. ¢. 3.1 a obr. ¢. 3.2. Z téch vyplyva, ze
sadni vliv na charakter tvaru kfivky U.(n) vSak nema. Odlisny pomeér slozeni
slitiny se ve fazovém diagramu projevuje predevsim zménou jeho symetrie.
Fazovy diagram je symetricky vici transformaci (3.31).

Déle jsme zkoumali pribéhy spinové zavislych hustot stavi v magne-
ticky usporadanych fazich. V binarnich neuspofadanych systémech vznikaji
v zavislosti na chemickém potencidlu p dva typy magnetického usporadani.
Prvnim z nich je plné feromagneticka faze, kdy jsou dil¢i magnetizace m 4,
mp orientovany souhlasné. Toto usporadani ilustruji obrazky 3.3 — 3.4 a 3.9
— 3.10. Druhym moznym uspotradanim je faze, kde jsou dil¢i magnetizace
orientovany opacné - viz. obr. ¢. 3.5, obr. ¢. 3.6. Tato magneticka usporadani
se vyskytuji i u systémi s vice typy potenciald, obr. ¢. 3.11 a obr. ¢. 3.12.

U systémt slozenych z vice typt potencialti, jejichz pas hustoty stavi se
po fazovém ptrechodu rozstépil na nékolik oddélenych ¢asti, se podarilo nalézt
vice polu selfenergie ¥(z), viz. obr. ¢. 3.11.
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Obrazek 3.12: Ukazka priibéht hustoty stavii pro ne plné feromagnetické uspo-
fadani systému s vysokou koncentraci potencialti. Zavislost pz(E) na U pro para-
metry [ = 300; P =1/300;6 = 1,0 a u=0,8.



Kapitola 4

Dvoucdasticova funkce

V uvodu kapitoly odvodime termodynamicky konzistentni ireducibilni vrchol
dvoucasticové funkce a také jeho aproximativni vyjadieni. Budeme diskuto-
vat nékteré vlastnosti dvoucasticového vrcholu, predevsim vliv interakce na
existenci a charakter difuzniho pélu. V zavéru prozkoumame analytické vlast-
nosti samotného ireducibilniho vrcholu.

4.1 Odvozeni ireducibilniho vrcholu

Termodynamické vlastnosti systému v rovnovaze jsme schopni urcit z jed-
nocasticové Greenovy funkce. Ta vSak neobsahuje veskerou informaci o sys-
tému. Chceme-li studovat transportni jevy v kovu, musime byt schopni urcit
dvoucasticovy propagator. Zavedeme-li v souradnicové reprezentaci oznaceni
(r,7) = 1, miizeme rozepsat dvoucésticovou Greenovu funkci do tvaru

GP(12;1'2) = G(11)G(22) - G(12)G(21) +
+G(13) G(24)T(34;3'4) G(3'1) G(4'2),  (4.1)

v némz I je tzv. vrcholova funkce, kterou lze definovat pomoci ireducibilniho
elektron-dérového vrcholu A ve formé Betheho-Salpeterovy rovnice

T(12;12') = A(12; 1'2') + A(12;34) G(3'3) G(4'4) T(34;1'2) . (4.2)

Termodynamicky spravnou je aproximace produkujici jednocasticové a
dvoucasticové propagatory spliujici stejné zakony zachovani jako pfesna fe-
Seni. Zavedeme-li do systému libovolnou nelokalni, ¢asové zavislou vnéjsi po-

ruchu U tvaru 3
Usor (1, 1) = g (1, 1) &1 (1) (1), (4.3)

33
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muzeme urcit ireducibilni vrchol A vztahem, Baym, Kadanoff [11]

68 5er (12,T)

. = Aowror (145 32) . (4.4)
6nyl(34, U) U=0

Spliiuje-li G(U)| i7—o Pozadované zékony zachovani, je i takto ziskanad A ter-
modynamicky korektni. ~

Uvedeme-li do systému poruchu U, je naruseno zachovani hybnosti, ener-
gie popripadé i spinu. Greenovy funkce se tak stanou zavislé na dvou energe-
tickych proménnych a spinech. Sovenova rovnice, Janis a Koloren¢ [7], nabyde
podoby

- - . - -1
Gy (iwr,iwe; U) = <[G;j,(iw1,iw2; U)+X,0 (iwr, iws; U)—UnA/B(U)—VA/B} > ,
- (4.5)
v niz veli¢ina n4,p(U) ziska tvar

na(U) = 8(3,5) TrX sss(iw, iw') | (4.6)

kde stopa T'r sumuje pies Matsubarovy frekvence iw a iw’.

Jelikoz jsou X a GG lokalni a na soutadnicich nezavislé, bude i A lokalni a
na soutadnici nezavisla veli¢ina.

Z rovnice (4.5) spocteme vzorcem (4.4) ireducibilni vrchol

o 0o (w1, iwo
Aovrony (Tw1, iwy; iws, tws) = 5Gj,jr£iw;;,iw4§ —

1 1

o(1w1)Gor(iwe) (X (iwr) Xy (iwe))

= 0(iwa, iwq)d (iwn, zwg)

X2 (tw1) X2(iws

+ 0 (iwy, iw2)d (iws, iws) X2 (iw1)) <

S S X2 zwl ) TrX2 Xg iws
dlionsiwa)licn, 0) ﬁ2 X2 (iw1)) < U X2 T X2 G2(iws) |
. 1 X2(zw1) 055 (1w, twy,)
— (iwr, iwe) U , X2(jwy,) =20 s n)
(i, i) (X2(iw1)) < TTX2 TrX2 B a(i )5G'W (iws, iwy)
U2 1 X2(zw1)TrX- 1 9 8Y o0 (iwn, iwn)
(i, iez) B (XZ(iw1)) < TTX2 TrX2 ﬂ " ( )5Gm,/(zw3,zw4)

kde energetické o funkce zahrnuji i 0 funkce v prislusnych spinech.

V tomto ireducibilnim vrcholu se vyskytuji dva typy energetické zavis-
losti. Obou typech se energetickd zavislost redukuje na pouze dva volné pa-
rametry. Plati, Ze pokud se v urc¢itém kanalu zachovava energie, zachovava
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se v tomto kandalu i spin. Prvni druh energetické zavislosti je situace, kdy
iwy = lws, iwy = iwy. Je zobecnénim Acpa, Janis a Koloren¢ [7], a mé tvar

1 1
Aootoro (1W1, iwe; iws, iwy) = - . (4.8)

Go(iw1)Gor(twg) (X (iwr) Xor (iws))

Duhym typem energetické zavislosti je ¢len, u néhoz se energeticka zavis-
lost redukuje na iw; = iws,iws = iwy. Tento ¢len je zobecnénim ireducibil-
niho vrcholu Hartreeho aproximace Hubbardovy interakce. Exituje pro dveé
spinové konfigurace v = ¢ nebo v = & a spliuje rovnici

AO‘I/O’V(iwlu ws; twy, iW3) =

1 1

= 5(iw1, iw:g) ; — - +

GZ(iwr)  (X3(iw1))
A X3 (iwn) X2 (iws) n

B X3 (iw)) \ 1% TrX2Trx2 G3(iws)
L1 X(iwn) TrX3  Xj(iws)\

B2 (Xg(iwn)) \1— 55 TrX2TrXx2 G5 (iws)

1 X2 iw . . . . .
-v (X2(iw1)) < v ;E"X;)TTXQ 3 TT”{XFE(ZWTL) Novaw (1wn, iws; iwp, iw3) >
ag - ? o o

+
U2 1 2(; T )(2 1
g < Xz (iw) TrX; ~Tr, Xg(iwn) Aovov (1wn, 1ws; twy, iws)

B (XE(w) \1- G TrX2Trx2 B

Vyraz (4.7) nabizi uvazovat jesté tfeti typ energetické zavislosti se tfemi
riznymi parametry, v némz plati pouze iw; = iws. Vznikne tak soustava rov-
nic pro vrcholy s odlisnymi spinovymi polarizacemi A, /4, (iwy, iws; iwy, iws)
a Aoy (iwn, iwy; twy, iws). Je-li opravdu iws # iwy, ve vrcholech nefunguje
zékon zachovani energie. Oba proto musi byt nulové. Trivialni feseni splituje
soustavu rovnic.

Uvazujeme-li spinové nepolarizovany piipad zjednodusi se rovnice (4.8)
ve vyraz

1 _ 1
Gliw)Giwz) (X (iw1) X (iws)) |’

(4.10)

A(iwy, iwo; tws, fw) =

ktery v limité U — 0 nabyva tvaru Acpa, Janis a Kolorené [7]. Pro ¢isty kov
je tato ¢ast A rovna nule a je také slabé - diky hustoté castic nu,p - zavisla
na teploté.

(4.9)
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Druhy typ vrcholu (4.9) se ve spinové nepolarizovaném piipadé zjednodusi
podstatné vic

A(iwy, iws; iwr, iws) = 6(iwy, iws) [GQ(iw ) <X2(iw1)>} *
1

U 1 <X2(@w1)x2(w3) >

B X)) Goliw) \ 1 - ULTr X

b1 X BT X ) M i)
(X2(iw,)) 1— U%TTX2 . '

+

V pfipadé ¢istého kovu tato ¢ast A nabyva tvaru U/ a v limité U — 0 je
nulova. Tento vyraz je také teplotné zavisly, pro 1" = 0 je roven nule.

Pro slabou interakci U muzeme vyraz (4.11) nahradit pfibliznym feSenim
se spravnymi limitami. To ziskame iterativnim dosazenim prvnich dvou ¢lenti
rovnice za A na pravé strané, kde ve druhém c¢lenu nahradime jmenovatel
jednotkou neboli provedeme jeho rozvoj, ktery ukoncime jesté pred clenem
O(UY). Vysledny tvar piibliZeni je

Aliws, iws; iy, iws) = 6(iws , iws) |:G2(iw1) N <X2(iw1) >] "
WU 1 X Z(iwﬂlX " (iws) +
1— UE T’I"X2

B (X2 (iwr)) (X2 (iw3))

U1 X2(iwy) 1 0 X2 (iwn) X2 (1))
B {(X2(iwn)) < I—ULTrX? 5 TT"{X (on) i) (X2 (i0n)) }>(4'12)

4.2 Vlastnosti dvoudasticového vrcholu a di-
fusni pdl

Dvouéasticovou Greenovu funkci (4.1) miizeme v hybnostech a energiich vy-
jadrit rovnici

GO (k, K, q;iwy, iws, i) = Gk, iwr ) G(k+q, iwy + iv) |6(k, k)0 (iws, iws) +
+ Dk, K, q; iwy, iws, iv) G(K,iws) G(K’+q, iws +iv) |, (4.13)

kde I' je obecné funkci tii energetickych proménnych a tii hybnosti.
Ireducibilni vrchol \ se sklada ze dvou ¢lenti s odlisSnymi energetickymi za-
vislostmi. Protoze oba typy energetickych zavislosti vrcholu A (4.11) a (4.10)
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zachovavaji energii v odlisnych kandalech, nemohou se — az na specialni pfi-
pad iw; = twe = w3 = iwy — vyskytnout v jednom rozptylovém procesu. V
disledku toho se ndm na dva ¢leny rozpadne i vrcholova funkce T'.
Oznacme I'yy vrchol generovany ¢asti (4.11) ireducibilniho vrcholu, ktera
je zobecnénim A Hartreeho aproximace Hubbardovy interakce. Vrcholovou
funkei 'y uréenou rovnici (4.2), 1ze v hybnostech a energiich vyjadfit fadou

Ly(k, K, q;iws, iws) = A(iwy, iws, iwr, iws) +

1
+6_N Z Aiwy, iwp, twy, twy,) G(P, iwy,) G(P+4, iw,) Tu(p, K, q; iwy, iws) . (4.14)
n, P

Diky zptisobu, jakym se zachovavaji energie ve vrcholu A, je I'y funkci pouze
dvou energetickych proménnych. Rozpisem rady zjistime, Ze vrcholova funkce
nezavisi na hybnostech k, k’. Zavedeme-li tzv. dvoucasticovou bublinu

S 1 . .
X(qa Wi, Zw?) = N Z G(p7 Zwl) G(p + q, Zw?) ) (415)
p

mizeme rovnici (4.14) pfepsat do tvaru
Ly (qsiws, iws) = A(iws, iws; iwr, iws) +

1
+B Z A(twy, twy; twy, twy) X(d; iwy, wy) Ty (s iwy, iws) . (4.16)

Vzhledem k typu energetické zavislosti ireducibilniho vrcholu a k vyskyt-
nuvsimu se s¢itani pres Matsubarovy frekvence je nutno ¢leny A a y chapat
jako matice se dvéma energetickymi indexy. Vyraz pro vysumovanou radu
tak ziska podobu X o A

Tu(q) = A[1d - x(a)A] ™" (4.17)

V této rovnici znakem operatoru oznacujeme matice dvou energetickych in-
dext.

Ozna¢me I'p vrchol generovany ireducibilnim vrcholem (4.10), ktery je
zobecnénim A\cpa. V hybnostech a energiich 1ze vrcholovou funkci I'p, defi-
novanou rovnici (4.2), vyjadfit vztahem

Lp(k, K, q;iwy, iws) = A(iwy, iws; iws, iw ) +

+ A\ (twy, tws; iws, iwy ) ¥ Z G(p,iw1) G(p+q,iw:) T'p(p,k’, q; iwy, iws) . (4.18)
|y

Forma zachovavani energii ve vrcholu A ma za nasledek, ze je I'p funkci
pouze dvou energetickych proménnych a predstavuje tak elasticky rozptylovy
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proces. Vrcholova funkce I'p nezavisi na hybnostech k, k’ a tak lze rovnici
(4.18) pomoci veli¢iny x pfepsat do tvaru

[p(q;iws, iwy) = A(iwy, iwg; iws, iwr) +

A (iwy, iwa; wa, iwr ) X (q; dwr, iws) T p(q; iws, iws) - (4.19)

Diky tomu, zZe ireducibilni vrchol A\ neni zavisly na soufadnicich a tedy ani
na hybnostech, mé soucet fady skalarni charakter

A(iwl, ’iWQ; ibdg, ’iu)1>

I'p(q;iwr, iws) = (4.20)

1 — A(iwy, twe; iwe, iwr ) X (q; twy, iwy)
JelikoZ jsou A(iwy, iwe; iws, iw) 1 x(q; iw1, iws) funkcemi plného propagatoru
a selfenergie, mizeme I'p analyticky prodlouzit. Funkce I'p(q; 21, 22) defino-
vana
(21, 22; 29, 21)

1 — (21, 22; 22, 21)x(d; 21, 22)
je tedy funkci komplexnich proménnych, v kazdé proménné analyticka v horni
a dolni poloroviné.

Pro energie tvaru F,, E_ miizeme pouzitim Sovenovy rovnice ziskat vy-
jadfeni ireducibilniho vrcholu (4.10) jako podil imagindrnich ¢asti ¥(z) a

G(2)

Ip(q; 21,20) = (4.21)

11 ImN(E.)
(X(EL))P (IX(EHP)  ImG(Ey)

AE,, B E_ E,) = (4.22)
V pripadé malé hybnosti q a blizkych energii £, +w a F_, kde w je malé,
muzeme dvouc¢asticovou bublinu x v rovnici (4.21) kolem parametri q a w
rozvinout. Prvni ¢len rozvoje x(0; £, E_) lze rozepsat do vztahu

ImG(EL)

OE B )= —F—.

(4.23)

Porovnanim vztaht (4.22) a (4.23) zjistime, ze vrcholova funkce I'p mé v
bodé q = 0, w = 0 tzv. difuzni pdl

1
wx'(0; B, Bo) + 2 5x"(0; By E2)

Tp(a; By +w, B_) = (4.24)

kde x’ a x” pfedstavuji ¢leny Taylorova rozvoje

, )
VOELE) = Sx(OnE)| =
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_ [ 52 - } Z G(E. k)*G(E_, k) ,(4.25)
X"(0;E B ) = V%cx(x E+7E—)‘X:0:
= == Z E—H ) G(E—vk)Qv (426)

kde v(k) je velikost rychlosti. Vyraz (4.24) lze ptepsat do podoby

_Z/X/(O7 E—l—a E—)
I'p(q; E E_ )= 4.27
D(q7 + tw, ) —ZCU+D(U) qg ( )
Clen D(U) je tzv. difuzni konstanta, kterou definujeme vztahem
X (07 EJrJ E*)
DU) = — 4.28
( ) 2 X(O;EJWE*) ( )

Ptiblizné zapocteni interakce do ireducibilniho vrcholu A tedy nema vliv na
existenci difuzniho pélu vrcholové funkce I'p, avsak jelikoz difuzni konstanta
D zévisi skrze plny propagéator G(z) na U, mé interakce vliv na jeho konkrétni
vlastnosti.

4.3 Vlastnosti ireducibilniho vrcholu

Nyni budeme zkoumat ¢len (4.10) jako funkei dvou komplexnich proménnych.
Protoze je vyraz zavisly na G(z) a X(z), je v kazdé proménné analytickou
funkei na horni a dolni poloroviné komplexni roviny. Ozna¢me ji Ap(z1, 22).
Pro tuto funkci plati

)\D(Zl7 ZQ) == )\D(ZQ, Zl) s (429)
Ap(27,23) = Ap(21,22)", (4.30)

z nichz plyne
Im)\D(ELF,E,) = —ImAD<E+,E,) :0, (431)

coz koresponduje s identitou (4.22). Také plati rovnice
ReAp(E{,E_ 4+ w)=ReAp(E; +w,E_) = ReAp(&+,6- —w), (4.32)

z niz plyne, ze funkce Re \p(F, E_ +w) a Re A\p(E,, E_ — w) maji shodné
pribéhy, které jsou od sebe navzajem na energetické ose posunuty o hodnotu
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w. Stejna vlastnost plati navic se zménou znaménka i pro imaginarni ¢ast
ImAp(Ey, E- +w) ~—ImAp(E, E_ —w).

Na obrazku ¢. 4.1 je vykreslena zavislost Re A\p(F,, E_) na ¢ pro para-
metry U = 0 a P = 0,5 v limité nulové teploty. Jsou zde také vykresleny
odpovidajici prubéhy p(E). Za energii E byla vzdy dosazovana Fermiho ener-
gie, kterd je v T = 0 rovna chemickému potenciélu u. Ze zavislosti Ap na G(z)
plyne, Ze i p(E) prubéh Re Ap ovliviiuje. V grafu je vidét, ze se Re A\p stane
divergentni v misté rozstépeni pasu. Divergentnost vyrazu (4.10) muiZzeme
nahlédnout, pokud v ném pouzijeme rozpis stredovani

(X(B4)X (L)) = (X(E)(X(EL) + PaPp | [Xa(E4) + | Xp (B, +
—2[Re Xa(Ey) Re Xp(Ey) + Im X4(E+) Im Xp(Ey)] |, (4.33)
ktery pro kratkost prepiSeme do podoby
(X(B)X(B2)) = [G(EL)[ + f(E,), (4.34)

kde jsme smiSeny ¢len obsahujici X4(E,) a Xp(FE,) oznadili f(E,).
Rovnice (4.10) dosazenim vztahu (4.34) ziské tvar

1 1
GELP GEL)E + f(EL)

V misté rozstépeni pasu prochazi Re G(E, ) nulou a I'm G(E.) neboli p(E,)
je také nulové, proto inverze absolutni hodnoty 1/|G(FE,)|* diverguje. Druhy
¢len je kone¢ny diky nenulovosti smiSeného ¢lenu f(E,).

Asymptoticky pro |E| — oo klesdé G(F) ~ 1/|E|. Funkce f(E,) klesa
rychleji a proto rostou v (4.35) oba ¢leny tmérné E udrzujic mezi sebou
konstantni rozdil. Pro vysoké hodnoty |F| je tak funkce Ap konstantni.

Na obrazku ¢. 4.2 je naznacena zavislost Re Ap na interakci U. Jak je
vidét, silnéjsi interakce zptusobuje zahlazovani rozstépeni pasu na coz Re A\p
reaguje zmensovanim zarodku divergence. Obrazek ¢. 4.3 komentuje priibéh
realné a imaginarni ¢asti Ap pro nenulové w. Je z néj patrné, ze energeticka
zévislost ireducibilniho vrcholu je korelovana hustotami stavi p(E) i p(E+4w).
Obrazek ¢. 4.4 ilustruje zavislost realné a imaginarni ¢asti A\p na U pro
nenulové w. Porovnanim s obr. ¢. 4.3 zjistime, Ze interakce opét ptisobi proti
neusporadanosti.

Clen ireducibilnfho vrcholu (4.11) je funkci plného propagéatoru a selfe-
nergie, lze jej tedy také analyticky prodlouzit. Ziskame tim funkci dvou kom-
plexnich proménnych — ozna¢me ji A\;y(z1, 22) — analytickou v kazdé proménné
na horni a spodni poloroviné komplexni roviny. Pro tuto funkci plati

Av(z1,23) = Av(21, 22)" (4.36)

)\(E+,E_;E_,E+) = (435)
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Ve jmenovateli vztahu (4.11) se vyskytuje ¢len, ktery by mohl zapficinit
divergentnost vyrazu. Analyticky se vSak podminku divergence nepodafilo
urcit a ani numerickym prostudovanim funkce nebyla zadna oblast divergence
nalezena.

Pfi numerickém analyzovani funkce se ukazalo, ze parametry U i § jsou
jenom skalovaci parametry velikosti funkénich hodnot, které nemaji na cha-
rakter prubéhu funkce zadny vliv. Prubéh funkce je tedy vlastné urcen pouze
parametry P4 a d.

Budeme-li zkoumat prubéh funkce Ay v bodech Fry a Fpi + w, kde
za Er je Fermiho energie a w realna konstanta, bude pribéh Ay opét silné
korelovan hustotami p(Er) a p(Er + w).

Na obrézcich ¢. 4.5 a ¢. 4.6 jsou vyobrazeny pribéhy funkce A\(Ey, Ey +w)
pro riizné silnou miru neuspotradanosti. Na obrazku ¢. 4.7 je vidét pribéh
M E,, E_ 4+ w) pro binéarni slitinu s nestejnou koncentraci potenciali.

4.4 Zavér

V této kapitole jsme odvodili ireducibilni vrchol A pro slabé korelované
neuspotfadané elektrony (4.7). Vrchol (4.7) v sobé obsahuje zobecnéni vr-
cholu Hartreeho aproximace Hubbardovy interakce i zobecnéni vrcholu CPA.
Pro spinové nepolarizovany vrchol bylo odvozeno jeho aproximativni feSeni
(4.12).

Déle jsme urcili vyjadieni dvoucasticového vrcholu I' pro jednotlivé typy
energetickych zavislosti A - viz. (4.17), (4.21) - a diskutovali zavislost difuz-
niho pdlu na interakci. Interakce U nema vliv na existenci difuzniho poélu, ma
vSak vliv na jeho charakter, nebot se difuzni konstanta D(U) stava funkei U.

V zévéru jsme zkoumali analytické vlastnosti ¢lenu (4.10), ktery je pro
energie blizko realné osy divergentni v misté rozstépeni pasu hustoty stavi
- obr ¢. 4.1. Obréazky ¢. 4.1 a ¢. 4.3 dokumentuji, Ze je energetickd zavislost
¢lenu (4.10) korelovana hustotou stavi. Zjistili jsme, ze interakce U ptisobi
proti neusporadanosti, coz ilustruji obr. ¢. 4.2 a obr. ¢. 4.4.

Numerické analyzovani analyticky prodlouzeného ¢lenu (4.11) ukézalo,
ze jsou proménné U a (3 pouze skdlovacimi parametry velikosti funkénich
hodnot. Charakter pritbéhu (4.11) je tedy dan pfedevSim parametry ¢ a Py.
Zavislost (4.11) na téchto parametrech ilustruji obrazky ¢. 4.5 — ¢. 4.7.
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Obréazek 4.1: Energetické zavislost Ap(E4, E_) na Fermiho energii a pribéh p(E)
pro parametry U = 0, P4 = 0.5, w = 0 v limité T' = 0. V zavorkéch jsou u veli¢in
v grafu uvedeny hodnoty &, pro které byly spocteny.

Ep/w

Obréazek 4.2: Zavislost Ap(E+, E_) spolu s odpovidajici p(E) na interakci U pro
parametry § = 0.9, P4 = 0.5 a w =0 v limité T = 0. V zavorkach jsou u veli¢in v
grafu uvedeny hodnoty U, pro které byly spocteny.
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ReAp(Ey, B_ +w) ——
0.5 = oI AD (By, B- w) ---o-- 7
; AT R o
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EF/U}

Obrazek 4.3: Priibéh energetické zavislosti Ap(F, E_ +w) pro parametry U = 0,
0=0.9, PA=0.5,T=0aw=0.4. V grafu jsou pro ilustraci vyobrazeny i funkce
p(E) a p(E + w).

[ I
Re\(Ei,E_ +w) ——
0.7 = ImNEy, B_ 4+ w) ——--—- N

Obrazek 4.4: Zavislost A\(Ey, F_ 4+ w) na Fermiho energii pro parametry U = 0.6,
0=0.9, PA=0.5T=0aw=0.4.V grafu jsou pro ilustraci vyobrazeny i funkce
p(E) a p(E + w).
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Obrazek 4.5: Energeticka zavislost Ay (E1, E+ + w) na Fermiho energii
p(E), p(E + w) pro parametry 6 = 1.2, P4 = 0.5, w =0.0, U = 0.6, § =

0.5
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a pribéh

Obrazek 4.6: Energeticka zavislost Ay (Ey, F4 + w) na Fermiho energii a pribéh

p(E), p(E + w) pro parametry § = 1.0, P4 = 0.5, w = 0.4, U = 0.6, § = 10.
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0.6 \ \
ST Redy(Ey,E_ +w) ——
05 ; / /,/ \ \\\ Im)\U (E+, E_ + w) ,,,,,, |

EF/U)

Obrazek 4.7: Pribéh \y(E4, E_ +w), p(E) a p(E + w) pfi koncentraci P4 = 0.7
a parametrech 6 = 0.9, w = 0.4, U = 0.6, 8 = 10.



Kapitola 5
Zavér

Metodou limity vysoké dimenze jsme odvodili teorii stfedniho pole v podobé
uzavieného systému rovnic pro slabé interagujici elektrony v neusporadaném
systému.

Ve spinové nepolarizovaném paramagnetickém systému jsme numerickym
FeSenim zjistili, Ze interakce ptisobi proti neusporadanosti a zahlazuje rozsté-
peni hustoty stavi. Zaroven se s rostouci interakci zvysuje energie vsSech
elektronovych stavii.

V limité slabé neusporadaného systému se podarilo odvodit zobecnénou
Stonerovu podminku vzniku feromagnetické faze. Charakter kiivky fazového
diagramu se v zavislosti na parametrech systému nijak vyrazné nemeéni, pro
vétsi miru neusporadanosti systému nastava fazovy prechod az pti silnéjsi in-
terakci. Fazové diagramy neusporadanych systémt vykazuji urc¢itou symetrii,
ktera plyne ze symterie elektron-dérové.

Numerickym modelovanim jsme zjistili, Ze v neusporadanych binarnich
systémech vznikaji dva typy magneticky uspoiradané faze. V neuspoiada-
nych systémech, slozenych z vétsiho poc¢tu typl potencialil, se miize realizo-
vat mnoho variaci magnetického usporadani, kdy magnetizace elektronti na
jednotlivych typech potencialti nejsou orientovany souhlasné. Tyto faze nami
odvozené zobecnéni Stonerovy podminky neni schopno rozlisit. Je otazkou,
zda by se dala urcit podminka fazového prechodu, reflektujici typ vznikajici
magnetické faze.

Je dilezité si uvédomit, ze v ramci teorie stiedniho pole pracujeme s
vystfedovanymi veli¢inami a tedy i stfednimi magnetizacemi. V konkrétnich
systémech miize byt v zavislosti na realizaci obsazeni miizky krystalu rozdil
mezi ur¢itymi magnetickymi fazemi nepodstatny.

Odvodili jsme termodynamicky konzistentni elektron-dérovy ireducibilni
vrchol dvoucasticové funkce. Ten se rozpada na dvé ¢asti, které zachovavaji
energii v odlisnych kanalech. Prvni ¢ast je zobecnénim ireducibliniho vrcholu

46
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ziskaného ze samotného CPA. Druha ¢ast je zobecnénim ireducibilniho vr-
cholu ziskaného z Hartreeho aproximace Hubbardovy interakce.

Rozpad ireducibilniho vrcholu méa za nasledek podobny rozpad vrcholové
funkce na dvé ¢asti. Z nich pouze ¢ast urcena ireducibilnim vrcholem zo-
becnujicim CPA obsahuje difuzni pdl. Zapoc¢teni mezielektronové interakce v
Hartreeho priblizeni nema na existenci difuzniho pdlu vliv. M4 vsak vliv na
jeho charakter, nebot se difuzni konstanta stava funkci zévislou na U. Je na
dalsim studiu, pokusit se analyticky vyjadrit konkrétni tvar této zavislosti.

Numericka analyza ¢asti ireducibilniho vrcholu jako funkce komplexnich
proménnych prinesla zjisténi, ze zatimco u ¢asti vrcholu zobecnujici vrchol
CPA piisobi interakce proti vliviim neuspotradanosti, u ¢asti zobecnujici vr-
chol Hartreeho priblizeni Hubbardovy interakce je U pouze skalovacim para-
metrem velikosti funkénich hodnot a charakter pribéhu funkce je plné dan
parametry neuporadanosti.



Priloha A

Analytické vyjadreni funkci
G(z) a R(z)

Vezmeme-li za rozdéleni hustoty stavii volnych elektront p(% (E) tzv. semie-

liptické rozdéleni definované predpisem

pO(E) =2/mw? Vu? — E?, |E|<w,
pO(E) =0, |E| > w,

(A.1)

kde w je polositka pasu, mizeme funkce komplexni proménné G(z) a R(z)

definované integraly

[e.9]

B P (e)
G(z) = 42_2(2)_6_’_#(16,

_ PO (e)
H = | s

—00

v nichz neuvazujeme spinové stavy, vyjadrit v analytické podobé.
Funkci G(z) 1ze vyintegrovat do tvaru

9(2) =2 =X(2) + u,

_ 1 9(2)
e R ek
G(z) = % z+ %(uﬂ — ¢*(2))Y? log {a(z,x) +
w? 1/2y jz=w
SRR e
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Funkeci R(z) lze upravit do podoby

r(z)=z—-%(2)+pu, (A.7)
S(z,x)zzix @(1 T(Z>)_ (A.8)
- o2

+ {92(2,3:) - i(1 - 7a2(z)>1 + <m <1

w2




Priloha B

Scitani pres Matsubarovy
frekvence

Obecné se problém séitani nekoneénych sum pfes matsubarovskeé frekvence at
uz fermionovské ¢i bosonovské fesi nalezenim vhodné funkce komplexni pro-
ménné s jednoduchymi pdly v bodech téchto frekvenci a prevedenim sumace
na vypocet konturového integralu. Zde tuto metodu ukazeme na pripadu
sumace pres frekvence fermionovské.

Sumovanou funkci F'(z) uvazujme jako funkci komplexni proménné, mero-
morfni v horni a dolni poloroviné komplexni roviny, ktera mutze mit skokovou
nespojitost na realné ose. Pfedpokladejme nakonec, ze pro tuto funkci plati

F(2)" = F(2"). (B.1)

Nasim tkolem je nalézt vhodnou funkci s poly v bodech matsubarovskych
frekvenci

wp = (2n+1) (B.2)

s
/6 Y
kterou bychom mohli funkeci F(z) vynésobit. Hledanou funkeci mize byt na-
priklad Fermiho-Diracova rozdélovaci funkce

f(z) = —

1+ eb2
jejiz uzitecnou vlastnosti je, ze ma ve vsech bodech fermionovskych frekvenci
reziduum

, (B.3)

1
Res f(iwy,) = 3 (B.4)
Vytvorme nyni novou funkci g(z) ve tvaru
F(z)
= B.
o) = {0 (®.5)
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kterou vyintegrujeme po dvou uzavienych polokruhovych konturach, jejichz
polomeéry limitné zvétsime nad vsechny meze. Polokruhové kontury se nalé-
zaji na horni nebo dolni poloroviné komplexni roviny a jejich zakladny jsou
od realné osy vzdaleny €, kde € > 0 je malé.
Je potteba, aby funkce g(z) spliiovala podminku
lim |g(2) 2| =0, (B.6)
Z— 00
protoze potom miizeme pouzit Jordanovo lemma a integraci tak podstatné
zjednodusit, nebof ndm z integralu zmizi integrace pies nekonen¢né vzdalené

oblouky.
Diky reziduové vété ziskame vyraz

ResF'(z;)
}I{ g(z Z F(iwy, +Z [T oo (B.7)

C=C,UC_ ”"OO

a zaroven pouzitim Jordanova lemmatu také rovnost

—+00 —+00

1 F ) 1 Flx —1
_7{ dz—— de__./udx7 (B.8)
2 27 1+ efz 27 1+ efz
C

—00 —00

kterou vlastnosti (B.1) zjednodusime na

1 ImF(x +140)
5 j{ Ydz = / BT dx . (B.9)
C

—0oQ
Vysledny vyraz pro sumaci funkce F'(z) pfes fermionovské frekvence je
+oo

1 <& 1 1 ResF(z;)
2 F(zwn):——/ e ImF(z +i0) dx—i—zw. (B.10)
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