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Streszczenie

Celem pracy magisterskiej jest systematyczne wyprowadzenie rozwiniecia perturbacyjnego do
czwartego rzedu metoda transformacji kanonicznej dla periodycznego modelu Andersona.

W pierwszych dwoch rozdziatach przedstawiono pokrétce mozliwe zastosowania tej trans-
formacji do uktadow ciezkich fermionéw, jak i metode, ktora sie postugiwano w pracy.

Nastepnie w rozdziale trzecim zostal wyprowadzony periodyczny model Andersona PAM,
ktory moze opisywac uktad, sktadajacy sie z dwoch pasm: stanéw atomowych (zlokalizowane
elektrony na orbitalach 4f) oraz pasma przewodnictwa (zdelokalizowane elektrony z wyzszych
orbitali 5d, 6s).

W rozdziale czwartym wprowadzono formalizm metody transformacji kanonicznej, zde-
finiowano operatory rzutowania P, na podprzestrzenie z (I — 1) podwojnymi obsadzeniami,
za pomocy ktorych sprojektowano rozwiniecie perturbacyjne, a nastepnie dzieki tej metodzie
w rozdziatach piatym i széstym znaleziono odpowiednio drugi i czwarty rzad rozwiniecia. W
rozdziale sibdmym znajduje sie podsumowanie otrzymanych wynikow.

Na koricu znajduja sie trzy dodatki: opis uzytej algebry operatoréw fermionowych, wy-
prowadzenie transformacji Schrieffera-Wolffa i krotka dyskusja o réznicach pomiedzy nig a
transformacja kanoniczna przedstawiong w rozdziale czwartym oraz uzasadnienie, dlaczego w
uzytym hamiltonianie mozemy pomina¢ miedzypasmowe oddzialtywanie kulombowskie (wyraz
Falicova-Kimballa).
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Oznaczenia

W niniejszej pracy przyjeto nastepujace oznaczenia (szerszy opis algebry operatorow fermio-
nowych znajduje sie w dodatku A):

Skrot PAM oznacza periodyczny model Andersona.

I, gdyi=j

Delta Kroneckera: d;; = {O dy it
, 84y 17 ]

Operatory kreacji i anihilacji elektronéw o spinie ¢ na m-tym wezle w pasmie przewod-
nictwa: ¢l _, ¢, spelniajace kanoniczne reguty antykomutacji: {c,,,, ¢!} = Spnoor.

Operatory kreacji i anihilacji elektronéw o spinie o na i-tym wezle w stanie zwi@zanym

z atomem: al_, a,_, speliajace kanoniczne reguly antykomutacji {a,,, Wipr } = 6ijl00
Operator zliczania elektronéw o spinie ¢ na m-tym wezle w pasmie przewodnictwa:
n,,, =cl ¢ dodatkowon, =3,n, .

Operator zliczania elektronéw o spinie o na i-tym wezle w stanie zwigzanym z atomem:
N;, = dodatkowo: N; =3 N;,.

lO’ ’LU"

Operatory spinowe elektronu na m-tym wezle w pasmie przewodnictwa:
— - _ _ 1
S = CntCmys S = CmiCm1s S = 3 (Mt — Nny )

Operatory spinowe elektronu na i-tym wezle:
Si = (Nm Nip), S;F = a%ail, S = aleaz‘T-

Operator: 7,,, = Mo (1 — Mg )y Uy = 20 Vo
Operator: v;,, = Niw (1 — Niz), v, = 3, Vie-

. . .. _n P N, »
Prostym rachunkiem mozna pokazaé, ze: n,,, = =+ +o0s;,, N;, = 5t + 05]
V.
oraz v, = & + 05;.

Primowana suma Y| = oznacza pominiecie wyrazow, dla ktorych m = n.

o=—0
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Rozdziat 1

Wstep: uklady ciezkich elektronéw

Uktady z bardzo duzymi masami efektywnymi elektronow (rzedu 10? — 103my, gdzie my jest
masg elektronu swobodnego w prozni) naleza do najbardziej interesujacych ukladéow kwan-
towych fizyki materii skondensowanej. Sa to tzw. uklady ciezkich fermionéw. Cechuja
sie one szeregiem unikalnych wlasnosci elektronowych oraz tym ze wystepuja w nich niekon-
wencjonalne stany magnetyczne i nadprzewodzace, a takze kwantowe przejscia fazowe i tzw.
kwantowe zjawiska krytyczne.

Celem teorii jest przynajmniej czeSciowe wyjasnienie niektorych z tych spekulowanych zja-
wisk, a przede wszystkim zaproponowanie modelu teoretycznego oddajacego fundamentalne
wlasnosci tych ukladow wieloczastkowych. Takim podstawowym faktem jest to, ze sg to w
zdecydowanej wiekszosci zwiazki i uklady mieszane na bazie ceru (Ce) lub uranu (U), ktore
zawieraja elektrony na czesciowo zapelionych powtokach energetycznych odpowiednio 4 f lub
5f. Uwaza sie zatem powszechnie, ze te elektrony wnoszg zasadniczy wklad do stanow ko-
lektywnych z duzymi masami efektywnymi (ich efektywna masa w stanach atomowych jest
nieskoriczona, a w stanie zdelokalizowanym — wtagnie rzedu 10% —10%my). Azeby jednak naste-
powala delokalizacja elektronéw w stanach 4f (ang. itineracy), wprowadza sie hybrydyzacje
wyjsciowych stanéw atomowych 4f ze stanami zdelokalizowanymi, ktore wystepuja w tych
uktadach, niezaleznie czy stany 4f sa zlokalizowane czy nie. Proces tego mieszania kwantowo-
mechanicznego tych stanéw nosi nazwe hybrydyzacji tych stanéw. Dodatkowym czynnikiem
komplikujacych caly opis jest silne oddziatywanie kulombowskie pomiedzy elektronami 4f (w
skali innych energii charakterystycznych dla tych uktadow, jak to omoéwimy ponizej).

8227540735(7)



Rozdzial 2

Cel 1 metoda pracy

Celem pracy magisterskiej jest systematyczne wyprowadzenie rozwiniecia perturbacyjnego
do czwartego rzedu, startujac z periodycznego modelu Andersona w reprezentacji Wanniera
(atomowej). Metoda podejscia jest tzw. kanoniczne rozwiniecie perturbacyjne, tj. pro-
wadzenie rachunku zaburzen startujac z transformacji kanonicznej zaproponowanej przez J.
Spatka i wspotpracownikow w pracy [1] do opisu stanéw domieszkowych, jak i sieci perio-
dycznych. Otrzymany w ten sposob hamiltonian efektywny sieci Andersona-Kondo zostal
zastosowany przez O. Howczak [2] do opisu stanow magnetycznych i nadprzewodzacych, a w
efekcie do otrzymania w miare pelnego diagramu fazowego dla modelowych uktadow ciezkich
fermiondow.

W pracy podano szczegdtowy opis wyprowadzenia hamiltonianu efektywnego, a takze prze-
dyskutowano ro6znice pomiedzy obecnym podejsciem a tym zastosowanym przy transformacji
Schrieffera-Wolffa [3] do periodycznego modelu Andersona. Omoéwiona takze pokrotce role
wyrazu Falicova-Kimballa do opisu uktadow z fluktuujaca walencyjnoscia, gdyz wyraz ten
jest zwykle zaniedbywany w pracach dotyczacych periodycznego modelu Andersona i w ten
sposéb nie opisuje w sposob kompletny przejscia od granicy ciezkich fermionéw do obszaru
fluktuujacej walencyjnosci.

9412199976(8)



Rozdzial 3

Periodyczny model Andersona

Model ten zostal zaproponowany przez P. W. Andersona w pracy [4]| do opisania magnety-
zmu, lecz mozna go réwniez zastosowa¢ do niekonwencjonalnych nadprzewodnikéow. Przede
wszystkim stuzy do opisu najprostszych uktadéw z elektronami o bardzo duzej masie efek-
tywnej, tzw. ukladoéw ciezkich fermionéw, ktore sg zwigzkami chemicznymi takimi jak:
CeAl;, CeCusSiy czy CeColny [5]. Celem tego rozdziatu jest zaprezentowanie, w jaki sposob
periodyczny model Andersona (ang. perodic Anderson model - w skrocie PAM) opisuje uktad,
sktadajacy sie uktadu stanow atomowych typu 4f (zlokalizowane elektrony na orbitalach 4 f)
oraz pasma przewodnictwa (zdelokalizowane elektrony z wyzszych orbitali 5d, 6s). Wielkosci
opisujace zlokalizowane elektrony sg indeksowane literg a, natomiast indeks ¢ odnosi sie do
pasma przewodnictwa.

Whprowadzamy operator pol fermionowych W, (r) = U9 (r)+ U@ (r), gdzie kazdy ze sklad-
nikow sumy odpowiada operatorowi pola dla odpowiedniego pasma. Operatory p6l mozna za-
pisa¢ jako kombinacje odpowiednich jednoczastkowych funkeji falowych ®©) &) Jub (1353),

™" oraz operatoréw kreacji lub anihilacji stanéw jednoczastkowych |mao), |ic) w reprezen-

[ea

tacji Wanniera (polozeniowej).

BO(r) = 30 B (K)o = 3 L (0, (1), (3.1)
PO = Y 80 ), = 3 801, (a, (32)

gdzie x,(r) jest funkcja spinows. Operatory kreacji pol U9 i U@ s sprzezeniami hermitow-
skimi odpowiednio wyrazen (3.1) oraz (3.2). W jezyku drugiej kwantyzacji ogolny hamiltonian

9792473820(9)



ma postac:
H = z / dr (U (r) + 0@ (0)) T(r) (9 (x) + T (x))
i Z / dr / dr’ (B7(x) + §01(r)) (§1(0) + P01 () Vir — ') (3.3)
(T + T () (PO (x) + T (r))

gdzie T'(r) wyraza energie pojedynczego elektronu w tym ukladzie (w jezyku I kwantowania), a
V (r—r’) wyraza energie odpychania kulombowskiego pomiedzy dwoma elektronami: e?/|r—1|.
Podstawiajac (3.1) oraz (3.2) do wyrazenia (3.3) otrzymujemy w najprostszej sytuacji postaé
hamiltonianu w reprezentacji Wanniera (atomowe;j):

H = Z tmn moCno Z ij W jO' Z (‘/zmawcma + V;jn o zo‘)

mno ijo imo

-+ UZNZTNN + Kac ZNan J Z ( - ;N?’Lm> R (34)

gdzie poszczegélne parametry opisujace uktad: t,,,, Tij, Vim, U, Kuc 1 J;, sa catkami z odpo-
wiednich kombinacji funkeji falowych oraz operatoréow 7'(r) lub V(r —r’). Dodatkowo skorzy-
stano z wilasnosci uktadéw z wyrézniona osig kwantyzacji spinu: x!(r)x, (r) = 1. Przy kon-
strukcji modelu zakltadamy, ze mozemy zaniedba¢ oddziatywanie kulombowskie elektronow z
pasma przewodnictwa miedzy sobg. Natomiast wystepuje silne oddziatywanie kulombowskie
elektronéw zlokalizowanych na tych samych weztach sieci w stanach @Ea)(r).

Catka przeskoku (hoppingu), czyli wielkoS¢ ¢,,,,, ma postac:

I / drd9* (r)T(r)d (r) (3.5)

i opisuje przejscie pojedynczego elektronu w pasmie przewodnictwa pomiedzy weztami m i n.
Dodatkowo wybieramy t,,,, = 0, co wynika z faktu, ze mozemy wybra¢ poziom odniesienia
stanow atomowych.

Podobne znaczenie ma wielkos¢ T;; dla elektronow a.

/ dro™* (0)T(r) 2 (x). (3.6)

Wprowadzamy warunek 7;; = 0 (gdy ¢ # j), aby uwzgledni¢ fakt, ze w naszym ukladzie
niemozliwe sa bezpos$rednie przeskoki z wezta na wezet elektrondéw zwigzanych z atomem.
Dla elektronéw zlokalizowanych wielkos¢ T;; odpowiada energii odpowiedniej powloki elek-
tronowej, czyli jest taka sama dla kazdego wezta sieci, poniewaz wszystkie atomy w naszym
uktadzie sg takie same. Oznaczamy T;; = €.

2376146075(10)



Trzeci wyraz w wyrazeniu (3.4) odzwierciedla mieszanie sie elektron6w pomiedzy pasmami
c1i a, gdzie V;,,, odpowiada elementowi macierzowemu przejscia ¢ — a i ma nastepujaca forme:

Vi = / drd™* (r)T'(r) & (r). (3.7)

Czwarty wyraz w (3.4) opisuje oddzialywanie wewnatrzatomowe dwoch elektronow typu a,
gdzie U, identyczne dla kazdego podwojnie obsadzonego wezla sieci, wyraza czes¢ kontaktowsa,
oddzialywania w reprezentacji drugiego kwantowania. Zazwyczaj przyjmuje sie, ze U > 0, co
odpowiada sytuacji, gdy dwa fermiony sie odpychaja.

U= / dr / dr'| 0@ () 2V (r — )| (') 2. (3.8)

Dwa ostatnie wyrazy w (3.4) odpowiadaja oddzialywaniu kulombowskiemu pomiedzy pa-
smami ¢ i a oraz oddzialywaniu wymiany.

K = [ dr [ @@l )PV (e e ) (3.9)
J. = / dr / dr' e (1) e (¢ )V (r — )0 ()0 (r) (3.10)

W PAM pomijamy te dwa oddzialywania, ktadziemy K,. =01 J. =0 .

Periodyczny model Andersona dany jest wiec wyrazeniem

H = Z/ tmncinacna + €f Z Nia + U Z NiTN’il + Z (‘/ima;rcrcmo + V;'inc;rnaaia)7 (311)

mno s imo

Ho Ha

gdzie primowana suma oznacza pominiecie wyrazow, dla ktorych m = n.

Podsumowujac, PAM uwzglednia nastepujace oddzialywania:

e silne oddzialywania kulombowskie pomiedzy elektronami znajdujacymi si¢ na tym sa-
mym wezle w stanie atomowym (potencjal kontaktowy U > 0),

e przeskoki elektronéw pomiedzy pasmem przewodnictwa a stanami zwigzanymi z kon-
kretnym atomem (wyraz hybrydyzacyjny H;, energia tych przeskokow jest mata w po-
rownaniu z U).

PAM nie uwzglednia:

e oddzialywan kulombowskich pomiedzy stanami elektronowymi w pasmie przewodnic-
twa,

1445338141(11)



e miedzypasmowego oddziatlywania kulombowskiego (tzw. wyraz Falicova-Kimballa),
e miedzypasmowego oddziatywania wymiany bezposrednie;j.

Pominiecie oddzialywania kulombowskiego pomiedzy elektronami w pasmie przewodnic-
twa jest motywowane tym, iz uwazamy, ze efekty wynikajace z lokalnego (wewnatrzatomo-
wego) oddzialywania pomiedzy elektronami 4f (a—a) beda dominujace przy rozpatrywaniu
dynamiki tego uktadu wieloczastkowego. Natomiast zaniedbanie oddziatywania wymiany bez-
posredniej jest uzasadnione a posterior: i wynika z faktu, ze otrzymane oddzialtywanie efek-
tywne typu Kondo w modelu PAM bedzie znacznie silniejsze niz to wynikajace z oddzialywania
wymiany bezposredniej. Innymi stowy, jest ono najistotniejszym przyczynkiem w przypadku
uktadow ciezkich fermionow (taka sytuacja nie ma miejsca np. w przypadku potprzewodnikow
magnetycznych, ktorymi nie bedziemy sie tutaj zajmowac).

W koricu, najbardziej problematyczne jest zaniedbanie wyrazu Falicova-Kimballa, czyli
oddziatywania kulombowskiego pomiedzy elektronami a (zlokalizowanymi) i ¢ (zdelokalizowa-
nymi). Jedynym uzasadnieniem jest to, ze bierzemy pod uwage obszar, w ktorym N; ~ 1 — 0,
gdzie 0 < 1. Wtedy mozna ten wyraz zaniedba¢ (wiecej o wyrazie Falicova-Kimballa znajduje
sie w dodatku C).

Podstawowsa cecha modelu PAM jest uwzglednienie hybrydyzacji pomiedzy elektronami
a i ¢, tj. mieszania kwantowego stanoéw atomowych ze stanami rozciaglymi (w najprostszym
przypadku falami plaskimi) w sytuacji, kiedy mamy do czynienia z silnymi korelacjami w
stanach 4 f(wyrazonych poprzez silne oddzialywanie kulombowskie wewnatrzatomowe a—a).
Dodatkowo zalozymy, ze €; ~ Vj,,, to znaczy, ze poziom atomowy jest ulokowany ptytko pod
powierzchnia Fermiego. W takiej sytuacji wyliczymy w jezyku niezmienniczym (reprezentacja
drugiego kwantowania) pierwsze nietrywialne poprawki dynamiczne w malym parametrze

Vi /U.

2248432843(12)



Rozdzial 4

Kanoniczne rozwiniecie perturbacyjne

W wyprowadzeniu efektywnego hamiltonianu z PAM (3.11) bedziemy zaktada¢, ze najwiek-
szym paramterem opisujacym nasz uktad jest wewnatrzatomowe oddzialywanie kulombowskie
U pomiedzy elektronami a (4f). Dlatego tez przeskoki elektronéw pomiedzy orbitami réznego
typu umozliwione przez wyraz hybrydyzacyjny, mozemy podzieli¢ na wysoko- i niskoenerge-
tyczne, w zaleznosci od tego, czy na danym wezle znajduje sie drugi elektron typu a o prze-
ciwnym spinie, a wraz z nim najsilniejsze oddzialywanie w tym uktadzie U. Rozréznienie tych
procesow zostato zilustrowane na rysunku 4.1.

Podwojnie
ef -+ U —0O obsadzona
powtoka f
" Przeskoki
wysokoenergetyczne
Przeskoki
niskoenergetyczne
l‘l Pojedynczo
e f obsadzona
powioka f

Pasmo
przewodnictwa

Rysunek 4.1. Rozréznienie proceséw wysoko- i niskoenergetycznych.

Podzial na procesy wysoko- i niskoenergetyczne mozemy zapisa¢ formalnie, dzielac wyraz

3334920711(13)



hybrydyzacyjny na dwie nastepujace czesci:

al e, =(1—Ng)al e, + Ngalc (4.1)

o-mo 10 -mo g 10 “mo

Naszym celem bedzie rozwiniecie hamiltonianu PAM (3.11) tak, aby rozrézni¢ procesy wyso-

koenergetyczne N.al ¢ od niskoenergetycznych (1 — N,) al ¢ ktore pojawiaja sie z taka

10 710 Mo 10 -mo?

sama stalg sprzezenia Vj,,,. Metoda transformacji kanonicznej dla PAM zostala zaproponowana
przez J. Spalka, A. Olesia i K. A. Chao w pracy [1], a nastepnie dokladniej przedstawiona
dla PAM w pracy J. Spatka i P. Gopalana [6]. Oméwimy zatem najpierw detale tej metody,
w ramach ktérej wykonamy rachunki do czwartego rzedu w parametrze Vj,,.

4.1 Rozwiniecie w szereg eksponent.
Wprowadzamy transformacje kanoniczna dla PAM (3.11) w postaci:
H(e) = e S (Ho + eHy)e TS, (4.2)

gdzie S jest generatorem tej transformacji, natomiast € wystepuje tutaj jako pomocniczy pa-
rameter, ktéry bedzie méwit o rzedzie rozwiniecia w V;,,,. Poszukiwany hamiltonian efektywny
to H(e = 1). Obliczamy H(¢), rozwijajac czynniki wykladnicze w transformacji kanonicznej
wyjsciowego hamiltonianu (3.11) w szereg Taylora wzgledem e, otrzymujac:

H(e) = e =S (Hy + eHy)e ™S
= Ho + ¢ (Hy — i[S, Ho)) + &> (—z’[S,H1] — ;[8, [S,HO}D
+ & (—;[s, S, Hi]] + é[S, [S.[S, Ho]]])
ret (LIS 18,1870 + 518 (S, S8, 10l + OC"). (43)

Zakladamy warunek, ktory wyeliminuje stany wysokoenergetyczne (warunek ten usuwa wy-
razy liniowe w ¢ w szukanym hamiltonianie efektywnym):

H, = i[S, Hol. (4.4)

W wyniku wyrazenie na hamiltonian efektywny (4.3) otrzymuj ksztatt:

F(e) = Ho — ;8[5, Hi] — ;53[3, S, H]] + ég‘*[s, S S H 4 OE).  (45)

10
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4.2 Operatory rzutowe.

Wprowadzamy operatory rzutowania P, na podprzestrzen z (I — 1) podwdjnymi obsadzeniami:

Y h=1 oraz PP, = 6,y P,. (4.6)
l

Za pomocy operatorow rzutowych mozemy znalezé postaé generatora tranformacji S z wa-
runku (4.4). Obie strony réwnania (4.4) mnozymy z prawej strony przez Py oraz z lewej
przez Py

(BSP1) (P HoPi1) — (PHoPR) (PSPy1) = —iPH, Py, (4.7)
a nastepnie przeksztalcamy:
PSPy = —i (BH1Pii1) (P HoPryy) ™ + (PHP) (PSPy) (P HoPra) . (4.8)

Aby znalezé¢ S z poprzedniego réwnania, iterujemy kolejne rozwiazania, zaktadajac, ze po-
czatkowo PSOW P, = 0:

PSWP .y = —i (PH1Piy1) (PpiHoPriga) ™ (4.9)
PS® Py = =i (PH Pryr) (PiaHoPrya) ™ + (PHoP) (PlS(l)Pl“) (PrHoPien) ™
= —i (B Pryr) (PriaHoPr) ™" - (14 (PHoP) (P HoPran) ™) (4.10)

PS™P 1 = —i (PH1Piy1) (PyrHoPrir) ™"
_ _ n—1
(14 (AP (PaMoPia) ™ + o+ (0P (PriaMoPi) ™))
(4.11)

Szereg jest zbiezny, poniewaz operator S opisuje pewne procesy fizyczne o skoniczonym praw-
dopodobieristwu zajs$cia, wiec w granicy n — oo dostajemy:

PSPy = —i (PH1Pry1) - (PeyHoPiiy — PiHoP) ™ (4.12)

W dalszej czesci pracy przydadza nam sie operatory S zrzutowane na podprzestrzenie bez
podwojnych obsadzen [ = 1, z jednym [ = 2 oraz z dwoma podwo6jnymi obsadzeniami [ = 3:

PSPy, = —i (PyH1P,) - (PyHo Py — PyHoPy) ™', (4.13)
PSP = (PSP, (4.14)
PSPy = —i (PyH1Ps) - (PyHoPs — PyHoPy) ™", (4.15)
PSP, = (PSP (4.16)
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Roznice P 1HoPw1 — PHoP, w granicy atomowej mozemy zastapi¢ przez S$rednig roznice
energii pomiedzy podprzestrzeniami z [ obsadzeniami i (I — 1) obsadzeniami:

PiyHoPrat — PPHoP & (P HoPr) — (PHoPY) = U + ¢f — n = U + 5. (4.17)

Oznacza to, ze rdznica po lewej stronie jest wyrazona przez odleglosé energetyczng podwoj-
nie obsadzonego stanu |]). W takiej sytuacji elementy macierzowe (4.13) - (4.16) macierzy
S transformacji kanonicznej wyrazaja sie poprzez odpowiadajace im elementy hamiltonianu
wyjsciowego.

4.3 Rozwiniecie perturbacyjne w postaci zrzutowanej.

Naszym celem teraz bedzie sprojektowanie rozwinietego do czwartego rzedu hamiltonianu
(4.5) na podprzestrzen bez podwojnych obsadzen. Kladziemy ¢ = 1 i oznaczamy szukane
wyrazenie jako H = H(e = 1).

N ’ 1 ;
PyHP, =~ PyHo P, — %PﬂS,Hl]Pl - gPl[S, (S, Hi]| P+ épl[& S, [S, Hul]| Py (4.18)

Korzystamy z wtasnosci operatoréw rzutowych (4.6), aby policzy¢ kolejne rzedy rozwiniecia.
Rozpisujemy drugi rzad:

P[S, Hy] Py = Pls(z PZPI)HJ% ~ PH, ( ) PZPZ)SPl -
! l
— (PSP, (BHiP) — (PyH1 Py) (PoSPy). (4.19)

Korzystajac z wyprowadzonych wezes$niej postaci zrzutowanego operatora S (4.13) oraz (4.14)
ostatecznie drugi rzad ma postac:

S PP

PS, Hi| Py = —2
1[ 7H1] 1 U+€f

(4.20)

Wyraz Py’Hi PyH, Py opisuje wirtualny proces, dla ktérego w stanie posrednim wystepuje jedno
podwojne obsadzenie.
Trzeci rzad sie zeruje, poniewaz jesli pomiedzy dwa operatory S i ‘H; wstawimy sume
> PP, zawsze jeden czlon bedzie si¢ zerowal, gdyz (P,SP,) = 0:
P.SSH,\ P, = P,S ( 3 BH)S( 3 Plpl)mpl — (PSP (BSPy) (PyHAP) = 0. (4.21)
1 1

W czwartym rzedzie pojawia sie dwa mozliwe procesy: z przejSciem przez podprzestrzen
bez podwojnych obsadzen P; i z przejSciem przez podprzestrzen z dwoma podwojnymi obsa-
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dzeniami Pj3. Obliczamy posta¢ wszystkich wyrazow pojawiajacych sie w komutatorze:

PS*H P, = (PISP) (PBSP) (PISP) (PyHLPL) + (PSP (PSPs) (PsSPy) (PyH, Py)

1 ‘ ‘ :
= —— 5 (iPHLR) (iPHA Py (—iPTHAB) (P HA Py
(U +€)
1 , : :
BErr—— <_ZP1H1P2) (_ZP2H1P3) (ZP3H1P2) (P2H1P1)
(U +¢5)
= (PH\PyH\PyH  PyH Py + PHA PYHO PYHO YO Py . (4.22)
(U +€f)
PS*H\SP = m (PH  PyH  PoH Py HA Py — PPHy PoHA PsH PoHA Py ) (4.23)
€f
P\SH,S* P, = —(U_:>3 (PPH, PyHAPPHA PR Py — PPH PyH  PsH Py HL Py ) (4.24)
€f
P{H\S* Py = (UJ:)S (PyHy PyHyPyHy PyHy Py + PrHy PyHy PsHy PyHL Py) (4.25)
€f

Laczac odpowiednio wyzej policzone wyrazy, uzyskujemy czwarty rzad:

Pi[S,[S,[S, Hi]||P. = P S*H P, — 3P, S*H,SP, + 3SH,S?P, — PPH, S P,

-8
= 2 P'H\PyHPyHy PyHy Py

(U+ Ef)

Py PYHL PYHL PYHL P (4.26)
(U + Ef)

Jak wida¢ w czwartym rzedzie pojawil sie proces PyH,PoyHy PyH PoyH, Py, w ktorym wirtu-
alny przeskok dwa razy tworzy stan podwojnie obsadzony oraz proces Py H1 PyH1PsH1 PyHq1 P,
ktory odpowiada sekwencji przeskokow, gdzie kolejno sa tworzone podprzestrzenie: bez po-
dwojnych obsadzen — z jednym podwojnym obsadzeniem — z dwoma — z jednym podwdj-
nym obsadzeniem — bez podwojnych obsadzen. Podstawiajac wyrazenia (4.20), (4.21) (4.26)
do (4.18) dostajemy szukany hamiltonian efektywny:

~ 1
P'HP, =~ PHy P, — —— PTHAPYHL Py
U+€f

1

1
TR <P1H1P2H1P1H1P2H1P1 _ P1H1P2H1P3H1P2H1P1> (4.27)
(U +¢r) 2

Calkowity hamiltonian to 3, PHP, jednak w tej pracy zawezymy sie do najbardziej in-
teresujacej czesci, czyli hamiltonianu zrzutowanego na przestrzen bez podwojnych obsadzen
(4.27). Ta ogblng posta¢ hamiltonianu efektywnego oméwimy nastepnie w szczegotach, gdyz
mozna ja nastepnie zastosowaé do opisu stanéw elektronowych z uwzglednieniem efektow dy-
namicznych wyzszego rzedu, a takze do okreslenia energii stanu podstawowego dla r6znych
mozliwych faz magnetycznych i nadprzewodzacych.

13
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Rozdzial 5

Drugi rzad rozwiniecia perturbacyjnego:
oddzialywanie typu Kondo 1 resztkowa
hybrydyzacja stanéw

Chcemy wyznaczy¢ doktadna posta¢ wyrazu PyHyPyHiP. Czeéé hamiltonianu, ktora od-
powiada przejéciu z podprzestrzeni o jednym podwédjnym obsadzeniu do podprzestrzeni bez
takich obsadzen, to:

PiHAPy =Y Vi Nigel ais, (5.1)

imo
natomiast proces odwrotny jest sprzezeniem hermitowskim wyrazenia (5.1):

P2H1P1 Z ZO’a’zo'CmO' (52)

mo

Korzystajac z (5.1) i (5.2) mozemy policzy¢:

PIHIPQHIPI Z ‘/zm‘/zz i moazoNU’aza no’ (53)
= Z ‘/zm‘/z;kl ( aleUNwa’ oCno + C aiUNic'TNan;racn&) ) (54)

imno

gdzie rozpisano sume po spinach ¢’ dla ¢/ = :l:a Korzystamy z regul antykomutacji pomiedzy
operatorami kreacji i anihilacji a,,, ¢, al_, ¢l (A.1)-(A.7). Wykonujemy sume po spinach o,
rozpisujac osobno przypadek procesu dwuweztowego, gdy m = n i trojweztowego, gdy m # n.
Dodatkowo korzystamy ze zdefiniowanych w dodatku A operator6w spinowych i zliczania

czastek.

1. Proces dwuwezlowy zostal symbolicznie przedstawiony na rysunku 5.1. Wykonujemy
sume po spinach o:
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-

AFL
site m site i

Rysunek 5.1. Proces dwuwezlowy w drugim rzedzie rozwiniecia.

Z(CT a; Ni&N--aTc +c a, N, N, alc )

mo io 10 10 mo mo io 1010 U ma
o

= Yt (1= NI Ny = 0,87 = 5 (S s, ) (4 = 087 ) = 87
= 30 (M S = S = ST~ T) = M2 s 8 (59)

g

Wyrazenie to opisuje antyferromagnetyczne oddzialywanie wymiany (typu Kondo) po-
miedzy elektronami a i c.

2. Proces trojweztowy:

4
! .2
L p)
Ati\;
site m site | site n

Rysunek 5.2. Proces trojweztowy w drugim rzedzie rozwiniecia.

(cT oo (1 =N, )N, +cl e, a, CLT>:<CT CooVia — C cfs‘?) (5.6)

mo no mo-no 1o 10 mo -no” o mo no 1
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Jest to proces przeskoku elektronu w pasmie przewodnictwa pomiedzy weztami m i n
poprzez posredni stan i z odwréceniem spinu na wezle atomowym (wyraz ¢l c,-S?) lub
bez (cf ¢, ).

Podsumowujac, wyrazy w drugim rzedzie w rozwinieciu (4.27) maja postaé:

1
U-+e¢

Py PYHL Py
f

AVinl? (o g i | ViV (4 g i
Z U + €f ( Sz 4 ) +i§0ﬁ6‘f (CmUCnESi Cmacnayzcr) (57)

1 opisuja procesy przedstawione na rysunkach 5.11 5.2
Mozemy wiec zapisa¢ hamiltonian PyH P, w rozwinieciu do drugiego rzedu:

Pall Z tmncmg no + Efz Nw + UZNZTNQ

+Z(1m - i&) wmo—l—HC)

/in‘ZZnV* (

2"/@m|2 nmV; in
2y (s )« X

imno

¢,s87 —c ¢ v ) (5.8)

mo -not mo -no” o

Jak wida¢ niecaly wyraz hybrydyzacyjny w (3.11) zostal przetransformowany, jedynie
czesé odpowiedzialna za procesy wysokoenergetyczne. W wyrazeniu (5.8) pozostal wyraz
> imo (V;m (1-N,, ) a,,Cro + H.c. ) ktory nazywamy hybrydyzacjg resztkows. Bedzie ona pro-
wadzita do przeskokow elektronéow 4f pomiedzy weztami. W zwiazku z tym liczba elektro-
n((’)\;v zwigzanych z atomem >, N; nie bedzie zachowana, jedynie liczba wszystkich elektronéw

n;

N; 4+ n; nie bedzie sie zmieniac.

W drugim rzedzie rozwiniecia otrzymaliSmy wyraz z oddzialywaniem typu Kondo po-
miedzy elektronami a i ¢: 3, 2|Vim|?/ (U + €4) (8im - Si — nimvi/4). Stala sprzezenia w tym
oddzialywaniu wynosi: J£ = 2|V;,|?/(U + €;) 1 jest r6zna od tej zaproponowanej w transfor-
macji Schrieffera-Wolffa. Wiecej o réznicach pomiedzy tymi transformacjami znajduje sie w
dodatku B.

Ostatni wyraz w (5.8) odpowiada procesowi przeskoku elektronu w pasmie przewodnic-
twa pomiedzy wezlami m i n przez posredni wezel ¢ bez lub z odwréceniem spinu na wezle

atomowym.
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Rozdzial 6

Czwarty rzad rozwiniecia
perturbacyjnego: oddzialywanie
kinetyczne] wymiany typu f-f

W tym rozdziale wyprowadzimy posta¢ czwartego rzedu rozwiniecia zrzutowanego hamilto-
nianu efektywnego (4.27). W tym przypadku mamy dwa mozliwe procesy: z posrednim przej-
Sciem przez podprzesten bez podwdjnych obsadzen PyH,PyH, Py H, Py’ H, Py oraz z posrednim
przejSciem przez podprzesten z dwoma podwdjnymi obsadzeniami PyHPyHiPsH,PoHq 1 P.
Omowimy je po kolei.

6.1 Proces dwuwezlowy.

Na poczatek zajmiemy sie najprostszym przypadkiem, gdy elektron przeskakuje pomiedzy
dwoma weztami, co zostato przedstawione na rysunku 6.1. Jest to proces z posrednim przej-
Sciem przez podprzesteri bez podwojnych obsadzen PyH1PoH,PiyH1PoyH, Pi. Zapisujemy po-

# i U
+

site m site i

Rysunek 6.1. Jedyny mozliwy proces dwuweztowy w czwartym rzedzie rozwiniecia.
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stac tego procesu:

Z |‘/;m|4 ( iG moawNU/a mo”Na'”c ”azU”Na'”’a ///Cmo.///)
C,./07:7[//0.///
= Z H/;m|4 nma (1 - Nicr) N’i& - Sma'Si&) (nmo'/ (1 - Nio’) Ni&’ - Smo/Si&’) )

imoo’
a nastepnie rozpisujemy sume po spinach ¢’ = +o:

(cT o (1 =N, )N, —c! ¢ aTa) (CT gt (1= N,y ) Nigr — ¢ e, al_a, )

mo “mo 10 10 mo -mao 10 o mo’ “mao’ 10 10 mo’ -mao

T

- cmo mo (1 - N )chma Crmo’ (]‘ N ) N + Cmo mo (1 - N )Nzocma’cmc'r’a o' Qigr
7T Tt T

+Cm0 Cme i @iz Crot Cimg? (1 N )N + Cma Cne Yio Yig Co! Cma' Qio! Cig

Dla kazdego z czterech elementow sumy (6.2) wykonujemy sume po spinach ¢’ = +o:
ChioCmo (1= Nig) NigCh,piCmor (1 = Nigr) Nig:
= Cjngcmac;rngcma (]— - Nia) Ni& (]- - Nia) Ni&

. PR
+ ¢y CmaChims (1 = Nig) Nig (1 — Niz) Nig
NmoNmae VioViz=0

= NmoVic

¢t e (1—=N_ )N ¢

moCmo i -mo 1Az

ma’' io

= ¢} CmoCh o Cms (1 — Nig) Nigigaly — ¢ CrgCme b o (1 = Nig) Nigagzal,

=0
- Cjno-cma- (1 B Nio') a; NwaT* = —Sn Sa
_/_,
o —al

10

¢ e aalc e (1—N- )N,

mo “maVioic Y mo’ “mao’ io’! o’

=—cl ¢ _c (1—N, )N +c! e (1—-N,;)N,
——

mo-mo “mao - mo 'LO’ ZO' mo mo mo - mao ZO’ 10' 10

=0 =Cms :aT,
10
— _ .t _ o0 Qo
- Cmacmoaza a; N - SmSi
\‘,_./

i

T 7T T
cmgcmﬁawaiacmg,cmaa- /Cl-—/
S | T T T
- Cmcrcmcr Cmaalaamcmaa'w 10 + nmﬂcmacmoazoazaNJ
N——

=0

= Nyo (1 - nm&) (1 - NiU) Ni;

10
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Dodajemy do siebie powyzsze wyniki (6.3) - (6.6) i wykonujemy sume po spinach o:
Z (nmUVi& - 25%5? + Mo (1 - nm&) (1 - Nia) Ni&)

oz

= Z (2nm0ui5 - 25;55 - nmanmﬁyic?)
o

= (2 (”27” + Jsfn) (’; _ as;) _ zs;fnsg> ity 3 v

- Z (nmui — on,S; + 087,v; — 20°8%,S7 — 23%5’?) — Ny M Vi
o=+1
= NV — M SF + M SE + sE v — so v —4s, 8P — 284 ST — 25 S =i Vi
=—4s;,-S;
= Nyl — 48 Si — N N V. (6.7)

Korzystajac z powyzszego wyniku (6.7) mozemy zapisaé¢ ostateczna posta¢ procesu dwuwe-
ztowego w czwartym rzedzie rozwiniecia:

m¥i 1 ~m 7 1
%4|‘/zm|4 <n4y — Sm S’L — 4annmiVZ> = %:4|Wm|4 (V4V — Sm Sz + 4annlez> .
(6.9)

Jest to poprawka ferromagnetyczna do efektu Kondo.
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6.2 Procesy trojwezlowe.
Na ponizszych rysunkach 6.2 i 6.3 przedstawiono wszystkie mozliwe procesy trojweztowe.

site m site | site k site m site | site k
(a) Proces trojweztowy uwzgledniajacy dwa rézne (b) Proces trojweztowy uwzgledniajacy dwa rozne
wezty m # k, jeden (m) obsadzony elektronem w wezty m # k, kazdy obsadzony jednym elektronem
pasmie przewodnictwa, przeskakujacym na drugi w pasmie przewodnictwa, ktore kolejno przeska-
wezet k poprzez wezel ¢ obsadzony jednym elek- kuja na wezel ¢ obsadzony jednym elektronem w
tronem w stanie atomowym. stanie atomowym.

L —

c

U

4_¢_ _¢_L

site i site m site |

(¢) Proces trojweztowy uwzgledniajacy dwa rozne wezlty i # j, kazdy obsadzony jednym elektronem
w stanie atomowym oraz jeden elektron na wezle m w pasmie przewodnictwa przeskakujacy na wezty

11 7.
Rysunek 6.2. Procesy tréjweztowe z posrednim przejéciem przez podprzestrzen bez podwoj-
nych obsadzen: P1H1 P2H1 P1H1 P2H1 P1 .
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c

U

44_ _t_L

site | site m site j

(a) Proces trojweztowy uwzgledniajacy dwa rozne wezty i # j, kazdy obsadzony jednym elektronem
w stanie atomowym oraz jeden elektron na wezle m w pasmie przewodnictwa przeskakujacy na wezty
iij.

2 1

. 4
A &
4 3

c

U

44_ _t_L

site | sitem site j

(b) Proces trojweztowy uwzgledniajacy dwa rozne wezty i # j, kazdy obsadzony jednym elektronem
w stanie atomowym oraz jeden elektron na wezle m w pasmie przewodnictwa przeskakujacy na wezty
11 7. Od procesu 6.3a rézni sie jedynie kolejnoscia przeskokow.

Rysunek 6.3. Procesy trojweztowe z posrednim przejsciem przez podprzestrzen z dwoma
podw()jnymi obsadzeniami: P1H1P2H1P3H1P2H1P1.
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Najpierw zajmiemy sie procesami z poSrednim przejSciem przez podprzestrzen bez po-
dwojnych obsadzen: PyH, PyH, PyH, PyHq Py, przedstawionymi na rysunku 6.2.

e S—

1

# k 3U —O—
+-

sitem site i site k

Proces 6.2a przedstawiony powyzej jeszcze raz oraz uwzgledniajacy dwa rozne wezty m # k,
jeden (m) obsadzony elektronem w pasmie przewodnictwa, przeskakujacym na drugi wezel k
poprzez wezel i obsadzony jednym elektronem w stanie atomowym, zapisujemy jako:

Z Nié’”’cino”’aia”’Ni&’/azcr”cka”N /Cka’a /Nw'aw'cma

oo'o!’ g

Z ( el a, + Nyca m) (Nwawc,m + Nwawck&)

.I_
(Ckaa N; CL c +Ck0'awNz Nwazacma

10 10 “mo

Z( i mcraw + Nw mo w) (Nwawckockaa Nwawcma

(e

+N,.al c,wc,ma N,z N; alc. .+ N, al ckackaawNwawcma

10 10 10 10 " mao 1010
al N, =0
—i—Nwawckgckaa N5 Nwawcmg)
a;ra—Nifr:

= Z (Nzo mcr wNzaakaockaa Nwawcmo + Nza mo wNmazockackaa N Nzoawcmo

(e

+N C N; Cl Ckackaa N; Cl c +Nza mo zUNzaazackackaa N Nzaazacma)‘ (69)

10 Mo ZU 10 10 10 10 “mo

W pierwszym kroku dla kazdego ze spinow o, ¢” oraz o’ wykonano sume po +o. Przeksztal-
camy kazdy z elementoéw sumy (6.9):

Nzcrcmo i Nw azo Ckcrckaa Nw azo Crmo
= Npo (1 - nka) NzaazUNzaazaazaNzaaza L (1 - nka) Ni& (1 - Nia) (610)
NZO’ mo lonCLkaUCkUCL N Nwazacmg
= an (1 - nk,’a) N NwawawN Nwaw - _SmSz‘J( - nka) <611)
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;
N, c N, al CroChoWio V; al ¢

10 mo’ ZO’ 10 10 10 10 “mo

=57 (1 —n,,) Nyya;zN,sala, Noal = —s7 (1 —n,,)S? (6.12)

10 10 o 10 10

Nw mao zaNzaawckackaa N Nw'awcmo
= Nns (]‘ - nko) N’LdalO'NlO'alO'alo'N Nwaw Nms (]‘ - nkcr) N’io (]' - Ni&) (613)

Wykonujemy sume po spinach o w wyrazeniu (6.9), korzystajac z policzonych wezesniej ele-
mentow (6.10) - (6.13).

Z (nma (1 - nk:a') Vi(_f - Sgnsg (1 - nk(r) - ansg (1 - nko) + nm& (1 nka) zo‘)
= Z (1 - nka) (nmayza + NyeVie — S SU - s, SU)

T =\ (Y g2 Mmoo\ (Y z
:;(1—nkg)((2+asm><2 051)4—(2 asm><2+aSz>
- sfnsg> — (1= +1—mny)) (2”’1”" ~2s,, - sl->

.y ( - T;k) (”Z"i — Sy - Si) (6.14)

Ostatecznie proces przedstawiony na rysunku 6.2a mozemy zapisa¢ w nastepujacej formie:

> Vi P Vir[? ( - n;) (n’zw — S - Si) (6.15)

imk

Innym procesem trojweztowym z posrednim przejéciem przez podprzestrzenn P jest ten
przedstawiony na rysunku 6.2b. Uwzglednia on dwa rézne wezty m # k, kazdy obsadzony
jednym elektronem w pasmie przewodnictwa, ktore kolejno przeskakujg na wezel ¢ obsadzony
jednym elektronem w stanie atomowym.

site m site i site k
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Proces ten mozemy zapisaé jako:

T T
Z Ni&’//cko’”aio’/”Nia'”a’ia”cko'”Nw'/ch /N aw.cmo.
ool g
(N Ckaa +N cka w) (Nzaazacka+N awcka)

10 "Moo o 10 710 Tmo 10 mo‘ 10 10 710 Mo

(NcTaNac + N. ¢ aNac)

1010

+chLaaNac,w><NcTaNac + N, ¢l _a_ N_al c )

(N Ckcra NzaazockU+N Ckaa’ N; CL Cka+NzockaazoN a’wckcr

10 10 10 "o 1o 10 710 Tmo 10 mo 10 10 710 “Mmo

— i
= N,;5¢.,0; Nwawck(,N ¢t a, N al c + N c,wa N, al o Nigch —a; N, a c

16 -mo Vio* Vi6 1o mo [ Toat el i0-ma G 10-mo
al N, =0
_'_N Ckaa NzaalackUNzacmaawN awcma +N ckaa N10&100k5Nzac;rrwazaN awcma
‘ZI&Ni&:O
+Niocl];5'a NzaalackoNzacjnaazaNz awcma + N Ckaa NzaawckaNzac;rrwazoN awcma
al.LJNZ.JZO
_'_N Ckaa NwawckaNzaC:rnoawN aw'cmg +N ckaa NzaawckaNzac;rnoawN awcmg (616)
‘II&Ni&:O

Podobnie jak dla poprzedniego procesu trojweztowego przeksztatcamy poszczegolne niezerowe
elementy sumy (6.16):

T T T T
N ckaa N awckon moazonazacma - CkackacmocmaNiEr 1- Qg Qi ) Qi Qi
= NpoNpoVic (617)
i _f i T T
N Ckaa Nzaazack& Nzacmaaza Nza aza Cno = CkoCks Cma Cmo YiocYic Yig Yo
= 5787 v, (6.18)
_ T T T T
N Ckaa NwawckanCmaawNwawcma = C5CkoCmo mUNwawawawaw
= — 87N ST (6.19)
T _ T f T i
N Ckaa NzaazackonCmaazaNzaawcma - Cké'ck’&cma'cmaazaawNw'azaaw’
= —Nps50, S (6.20)
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I korzystajac z wykonanych przeksztalcen (6.17) - (6.20), sumujemy po spinach o w wy-
razeniu (6.16):

o
Z (nkanmayw' + Sksm i SknmUS — NksSm, S )

:V2i<2nkzm+2 it + sism —|—5k5+)—|—20

—Z (S7 (s¥s5, — sish) + S7sisy)

=V; (nn;lnk + S, - Sk) — TlmSz © Sk — nkSz “Sm + 2ZSz . (Sm X Sk) s (621)

Prostym rachunkiem mozna pokazaé, ze S; - (s,, X si) zapisane na skladowych ma postac:

Si - (Sm X 8g) = 212 (5’;r (523; — s,:sin) +S; (Sk So — SiSm ) + 57 (Sk st — s;s;l)) (6.22)

Ostatecznie proces przedstawiony na rysunku 6.2b mozna zapisac¢ jako:

Z |‘/zm|2|‘/;k|2 <l/i <n71nk + Sm - Sk> — 7’LmSZ + S — 7’L;€SZ *Sm + 2ZSZ . (Sm X Sk)> (623)

imk

Kolejnym procesem trojweztowym, ktory chcemy policzyé, jest ten przedstawiony na ry-
sunku 6.2c.

c
c
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Uwzglednia on dwa rézne wezly i # 7 obsadzone jednym elektronem w stanie atomowym oraz
jeden elektron w pasmie przewodnictwa na wezle m przeskakujacy na wezty i i j. Zapisujemy
jego postac:

Z Nja—///Cjno.///ajo.///Nja—//a;o./lcma_//Nia—/C /CL ,NUCL

i0Cmo
oolo! g
= Z ( ]Ucmaa]a + N mU ]O‘) (Njo'aja Crno + N jo‘ ma)
. ol AT T
(chmaa’ia + Nlﬂcm&ai& N’wawcma

Z( Jo'cmaajaN Ua]o‘ maNiO'cmaazanaw mo
o

N maa]aN Ua]o‘ maNiUcmaazaN’Lan mo
(Cmo)?=0

N maa]UNJO'a]U moNiO'CInaa/zaNanw Crno
(c;f,w) =0

+N maa]UN]Ua]U maNiUCjnaazanaza Crne

N maa]UN Ua]o‘ maNiUCmaazanaw mo

N maa]JNJO'a]U mUNiO'CInJazaNZan Crno
(Cmo)?=0

+N maa]UNJO'a]U maNiUCInaazanaw Cno

+N]Ucmgaj0N JO_ oo NioCh -, Nis azacmC,) (6.24)

Rozpisujemy kazdy niezerowy element powyzszej sumy (6.24) i przeksztalcamy:

Nizcl a. Nwa

NjﬂcmaajaNJO'ajc mo mo Yio i0Cmo
= c;[nacmacjnachNja' (1 - NJU) Ni@' (1 - Nia) = NpoVisVis (625)
Njo'cmaa]UNJO'a]U maNiO'CInaazanaw Crne = Cjnacmacjnacmaajoa;foNl Q50 jo‘
= Nyo (1 - m&) S]US”LU (626)
Njacmoa]aNJUa’]a moNinc;rnaa’wNwaw Crmo = Cinocmocincrcmaajoa;roN (]‘ Ni(f)
= —57,57Viz (6.27)
NjachajJN Uaja mUNiUCmaazaNUaza mo
= C]:nc?cm&cjnachNjU (1 - Njﬁ) Ni& (1 - NiU) N MmeVioVie <628)
26
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N; a;-N Ni..c! _a. Nwa =c ¢ ¢ N,

JUCma' jo ]UCLJJ mo mo 1o 10 ma’ mo -mao -mao -mo- Jo (1

— Nj5) a;a)

10 10

= —s7.57vj, (6.29)

Korzystamy z wynikow (6.25) - (6.29) przy sumowaniu po spinach ¢ w wyrazeniu (6.24).
Dodatkowo zastosujemy t0zsamos¢ Nye = Mo (1 — Nz ) + Mo Nims:

> (nmayja-yia- + Mg (1 = 105) ST 57 + Mg Mg VioViz — SeuS§ Vie — 55,57 Vi

= Z Mo Mg (ViaVis + ViaVic) + D Ny (1 —1,,0) (ngl/ia + Sj’Sf)

— Z s (S“l/w + SUV]U>

= Nt Mo Z (VigVis + VjoVis) + Z <V; + asfn> (<I;] — USj) < — SZ) + S"SU>
X (s;f (”" - S;) s ( +OSZ)>

S+ £ (s )

—Z( (5“+ SZ) (S”+ S")

+ 0 (<0 (5 sz ) s, (D 4 825 4 577 ) + o7, (5757 - 5:57)

= Nyt Ny ViV + U (sz +8S,-S; ) — ViSp, - Sj — VjS, - S; + 2isy, - (S; X S;), (6.30)
gdzie s,, - (S; x S;) rozpisane na sktadowych ma postaé:
Sm - (85 % 8i) = 57, (575 = S787) + sy, (757 — S5S5) + 57, (5587 = 8787)  (6.31)

Ostatecznie po wykonaniu sumy po spinach proces tréjweztowy przedstawiony na rysunku
6.2c ma postac:

S Vi 2V ( o o Vit + T ("fj + S,.sj) VS S; = iSp Si+ 2isy, - (S X si)) .
ym

(6.32)

Jesli przyjmiemy, ze N, = (Nynm) = (ny)? /4, pierwsze dwa wyrazy (6.32) mozemy przybli-
zy¢ do nastepujacej postaci:

vV, Ne ez 1
Nt Mo ViV Ui ( 4j + SiSj) ~ nzyiuj + M ( 4J + SiSj> =3 (ViVj + 2SiSj) (6.33)
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Z kolei v;s,, - Sj + v;8y, + S; jest miedzywezlowym oddziatywaniem typu Kondo, ktory w
przyblizeniu wynosi:

— VS - Sj = VjSp - Si & =2n5 Y S (SZ- + Sj) (6.34)

mej

Ostatni wyraz 2is,, - (S; X S;) to oddzialywanie Dzialoszynskiego-Moriya.

Teraz zajmiemy sie procesami trojweztowymi z przejéciem przez podprzestrzen z dwoma
podwdjnymi obsadzeniami ( PyH; P,H,PsH, P,H P, ), przedstawionymi na rysunkach 6.3a i
6.3b. Oba uwzgledniajg dwa rézne wezly i # j, kazdy obsadzony jednym elektronem w stanie
atomowym oraz jeden elektron na wezle m w pasmie przewodnictwa przeskakujacy na wezly
1 1 j. Procesy réznia sie kolejnoscig przeskokéw. Zapiszmy pierwszy proces z rysunku 6.3a:

—O— —
u % o
4_$_ —*—L

site i site m site |
.I>
Z (Nia.llcma.//az ”N]U’Cma jU’N]UCmaa]UNZO'CmU ZO’)

oo'o’

Z ( o maa’w + chmo w) (N]cr moa]cr + Ngo mao ]a) N]ocmaa]UNw mo i
o
= Z( 0 mU Qi jO’ maajcr + Nw mO'a"LO'NjO' mo ]a) N]O’ mcra’]UNw 'mo Qio (635)

Rozpisujemy kazdy z elementow sumy (6.35):

NzacmaawNjacmaajaN]UCmaa]UNza moQic = nmanm5NjU (1 - Nj5) Ni5 (1 - NiU) (636)
NZO'C’/TLO'aZUNjUCmUajUN]Ucha]UNZU moQic = _nmanmﬁsj&szg (637)

Wstawiamy wyniki (6.36) i (6.37) do (6.35) i sumujemy po spinach o
Z (Nza moazoN]U mo'a]a + Nzo’ maaw'N]a mo j0'> N]o maa’]on' moaw

g
= Z (nmgnmgngy 5 nmgnm(—,SjSiC’)

= g 3 (5 +055) (%5 -os7) - S;Sf) =2, (Y20 -8008,)(639)
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Ostatni proces trojweztowy przedstawiony na rysunku 6.3b mozemy zapisaé jako:

- —
U 4 % 3 U
4_$_ _t_L

site i site m site |
> (N tjpn Nigi Chgs 10 Ny chiy 05 Nigch ) (6.39)

a-a-lo-/l

Wida¢, ze wynik bedzie taki sam jak w przypadku poprzedniego procesu trojweztowego (6.38).

ViV

T _
Z (Nja”cmo"a ”NZU/CmU /N]U mga]UNw, mo ZU) = 2annml< 1

a-o-lo-ll

s s) (6.40)

Lacznie procesy trojweztowe z przejsciem przez podprzestrzen z dwoma podwoéjnymi ob-
sadzeniami P3 mozemy zapisa¢ w formie:

ViV

P H\PyH  PsH Py H Py = A Vi ||V 1 anml< 1

ijm

_s sj> . (6.41)

Jezeli fi. = (NpiNm)) = (nm)?/4, to (6.41) mozemy przyblizy¢ do postaci:

PLH, Py Hy Py HL PP = S 4Vid[2 Vi e (”"4”]‘ s Sj) . (6.42)

ijm

Wyraz ten odpowiada za oddzialywanie wymianny Andersona, jedyny niezerowy wyraz czwar-
tego rzedu, gdy pasmo przewodnictwa jest petne.

6.3 Postaé¢ czwartego rzedu rozwiniecia.

Podsumowujac ten rozdzial, czwarty rzad w rozwinieciu (4.27), uwzlgedniajacy procesy dwu-
i trojweztowe, mozemy zapisa¢ za pomoca wynikow (6.8), (6.15), (6.23), (6.32), (6.41) w
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nastepujacej formie:

1 1
S - <P1H1P2H1P1H1P2H1P1 - P1H1P2H1P3H1P2H1P1)
(U +e€p) 2
Z 4 Vi [* (nml/i s .S 1 )
- —Sm i — T NMm i Nm Vi
Ute'h 4 g
U () ()
L Ure) 2\ 77
Vi | Vig |2 m
Z | UL—| I;’ <1/,~ <n 4nk + S, - sk) — N Si - Sk — MES; - S + 2iS; - (S, X sk)>
imk Ef
|V;m| |ij|2 ~ Vil
”z;n (U+6 Nt Mo ViV + U 1 +5S, - Sj) = V;Sm * Sj — V;Sm + S;
. 1 4|V;m|2|‘/m|2 ViV
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Rozdzial 7

Podsumowanie wynikéw

Podsumowujac obliczenia dokonane w poprzednich trzech rozdziatach, otrzymujemy szukang
posta¢ hamiltonianu efektywnego (4.27). Korzystamy 7 wynikéow z koricow rozdzialu 5 i 6:
(5.7) oraz (6.43).

mno mo

P17'~(P1 Ztmncmo na+€fz +UZN1TNIl+Z( 1_N ) ZUmU+HC)

2 . . *
+Z 2|‘/;m| ( S@ - nml/1> + ZI M (CInUCnUSU — C CnonCT

U+€f 4 imnoU+€f
4"/;7;1‘4 (nmyi
+ — S Sz nm Nm Vz)
2 0rep \ o
Vi | Vi) mVi
ERH D
V;m V; 2 m
imk U+€f 4

‘/;m V'm2
oy Winl Vi
ijm (U +€5)

. 1 4“/;m’2‘vm‘2 ViV;
+225m-(S~xSi))—Z]annml< ]—Si-SA)
! 2ijm (U+€f)3 4 ’

(7.1)

Zasadniczym celem tej pracy bylo otrzymanie wyrazéow czwartego rzedu w zmodyfikowa-
nym rozwinieciu perturbacyjnym oraz oszacowanie renormalizacji oddzialywania antyferro-
magnetycznej kinetycznej wymiany typu f—f. Jesli za typowe parametry modelu uznaé¢ naste-
pujace przedzialy wartosci: ¢4 = —1 + —2eV, Vj,n = =03+ —0.5eV, U =5+ 6 eV, to
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wtedy wartosci otrzymanych calek wymiany zmieniaja sie w przedziale:

2Vl AV
<tm> U+€f (U+€f)

7 = 0.036 — 0.16eV = 418 — 1859 K (7.2)

_ Vi [*
ngg — ‘7|3 = 0.00026 — 0.0093eV =3 — 108K (7.3)
(U + Ef)

Natomiast efektywna wielkos¢ hybrydyzacji jest silnie zredukowana przez korelacje zwigzane
7 projekcja podwojnych obsadzeri. W przyblizeniu Gutzwillera |7 hybrydyzacja ma czynnik
renormalizacyjny

V;m — Vim = q(}-/QVnm (74)

gdzie ¢, = (1:?;2)1/2, natomiast ny = > (Niy (1 — Ni5)). W granicy cigzkich fermionow

ny — 1 hybrydyzacja jest silnie zrenormalizowana.
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Dodatek A

Algebra operatoréw kreacji 1 anihilacji

Poniewaz model PAM jest opisuje uktad dwupasmowy, potrzebujemy dwbch zestawdéw opera-
torow kreacji i anihilacji: dla stanow atomowych a (zlokalizowane elektrony na orbitalach 4 f)
oraz dla elektronow z pasma przewodnictwa ¢ (zdelokalizowane elektrony z wyzszych orbitali
5d, 6s).

Dla elektronéw 4 f mamy zestaw operatorow fermionowych oznaczonych literg a, spetnia-
jacych kanoniczne relacje antykomutacji:

{Clw, ;ra } = 51‘]‘600/, (Al)
{ Qg jO’ } - 0 (Az)
{aicﬂ jcr’} =Y (AS)
Analogicznie dla elektronéw z pasma przewodnictwa c:
{Cma7 no— } - 57717160'0' ) (A4)
{Cma7 Cna’} = 07 (A5)
{Cm(ﬂ Cno’} =0. (A6)
Wszystkie operatory fermionowe typu e antykomutujg z operatorami c:
{Cma7 Qg } = 07 (A 7)
{Cma7 Qg } - 07 (A 8)
{Cnor alp} =0, (A.9)
{Cch? ’LO’ } - 0 ( 10)

Definiujemy operatory zliczania czastek i operatory spinowe. Dla elektronéw a oznaczenia
sa pisane duzg litera, dla elektronéw przewodnictwa ¢ - mata. Dodatkowo spin odwrotny
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oznaczany jest ¢ = —o.

1

Nio = 504,

S;r = azTTaw

S; = aLaiT,

S; = ; (Nip — Niy)
Npne = €€,

ERES CInTlea

Sm = C-TrnlcmT7

S50 = 5 (g = ).

Dla wygody wprowadzamy jeszcze operator:
Vig = Nia (]- - Ni&) .
Dodatkowo prostym rachunkiem mozna pokaza¢, ze operator ten spelnia:

v
v = — + 057
v 5 T 05

Podobnie dla operatoréw zliczania elektronéw na konkretnym wezle:
N;
Nio‘ = ? + USZZ

N
Nme = 7 + O-S,,Zn

(A.21)

(A.22)

Latwo tez udowodnié, ze wprowadzajac sprojektowane operatory fermionowe w postaci:

fza = aza (]' - Ni&) )
fl =al, (1= Ni),
mozemy zapisa¢ sktadowe operatora spinu dla elektronu a w postaci:

f le - aITaz‘U

T
fz sz — azlazT7
1

Sz'z = B) (Vz'T - Vil) = ) (JZiTszT f fu) 5 ( it Nil) :

(A.23)
(A.24)

(A.25)
(A.26)

(A.27)

Ostatnie wyrazenia po prawej stronie sa niesprojektowane (w reprezentacji wyjsciowej hamil-
tonianu). Cale relacje oznaczaja zatem, ze operator spinu ma taka sama posta¢ w wersji przed

i po projekcji. Nie jest tak np. z czescig vin,, /4.
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Po drugie relacje antykomutacji dla operatorow sprojektowanych roznia sie od tych dla
operatorow wyjsciowych (A.1) - (A.3). A mianowicie:

{fior Fio} =0, (A.28)
{5 i} =0, (A.29)
{fim ﬂa’} = 5ij500’ (255 —2N;; + Nz’aNia) . (A-?’O)

Oznacza to ich niefermionowa nature, co prowadzi do komplikacji w konkretnych obliczeniach.
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Dodatek B

Transformacja Schrieffera - Wolfla

Transformacja Schrieffera - Wolffa pokazuje, ze silne miedzyatomowe odpychanie po-
miedzy zlokalizowanymi elektronami typu 4 f prowadzi do wymiany miedzy spinami a a elek-
tronami z pasma przewodnictwa. W tym rozdziale powtorzymy obliczenia przeprowadzone
oryginalnie przez Schrieffera i Wolffa w pracy [3], gdzie hamiltonian Kondo zostal wyprowa-
dzony z bardziej ogolnego modelu Andersona (3.11) dla pojedynczej magnetycznej domieszki.
Dla utatwienia bedziemy postugiwaé sie reprezentacja mieszana: stany typu a sa zapisane
w reprezentacji polozeniowej, a stany ¢ - w pedowej. Poza tym rozwazymy przypadek sieci
periodycznej elektronow zlokalizowanych.

B.1 Reprezentacja mieszana.

Dzieki dyskretnej transformacie Fouriera mozemy przejs¢ z reprezentacji Wanniera do repre-
zentacji Blocha:

®e, (1) —ikRay, (1), (B.1)

- FLe

Obliczamy calke przeskoku w reprezentacji Blocha. Funkcje falowe w reprezentacji pedowej
sa funkcjami wlasnymi rownania Schrodingera: T'(r) Uy = €, V.

/ &ré? (r)T(r)d,, (r) Z / dBretkRm =K R (1) T(r)0, (r)  (B.2)
kk’
_ek/\Ilk/(I‘)
Ze“k fme ik Rine /d3 ULy, = 7Z€k6+1k (Fom=Rn) (B.3)
N kk’ —_—
=0t
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Podstawiajac ten wynik do czes$ci kinetycznej hamiltonianu PAM dla elektronéw z pasma
przewodnictwa:

Z 1 Z (R — Z

tmnc;nacng - N EkeJer (Rm Rn ma no 6kckackzﬂ (B4)
mno mno k

m#n m#n

gdzie operatory kreacji i anihilacji elektronéw w pasmie przewodnictwa w reprezentacji pedo-
wej maja postac:

—ik-R
" Cmo, B.5
\/_ %: (B.5)
1 )
o ~ S etikRmel (B.6)

Podobnie nalezy przetransformowaé czton hybrydyzacyjny:

Z V;maw Cro + ‘/Jn Croio Z ‘/Zkawcka + chka io* (B7)

imo iko
Ostatecznie hamilotonian PAM ma postac:

H Z Ekckfrcka + Ef Z Nw + U Z NZTNll + Z Vkazacko' + chka i (BS)

iko
Ho H1

B.2 Transformacja kanoniczna.

Podobnie jak w rozdziale 4 dokonujemy transformacji kanonicznej:

2

H = e SHetS = Hy + Hy — i[S, Ho] — i[S, Ha] + %[s, (S, Ho]] + ... (B.9)

i narzucamy warunek taki, by H nie zalezalo liniowo od H,:
Hy — i[S, Ho] =0, (B.10)

gdyz nie interesuja nas procesy liniowe w H; (przeskoki pojedynczego elektronu) tylko wirtu-
alne procesy wyzszych rzedow, poniewaz zaktadamy, ze elektrony 4 f sa zlokalizowane w stanie
koricowym. Mozemy znalez¢ postaé¢ operatora S z réwnania (B.10). Poniewaz proces hybry-
dyzacji ma znacznie mniejsza energie “Zk| << U, ¢y, czton hybrydyzacyjny w hamiltonianie
(H1) mozemy traktowaé jako zaburzenie.

S jest macierza hermitowska. Dla uproszczenia obliczenn mozemy zapisac:

S=S8 +8] (B.11)
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i zgadujemy postac¢ operatora S:
Vi

=iy ( —— UN h o, + o (1-N;) cliaaw> . (B.12)

iko

Aby sprawdzi¢, czy zapisany w ten sposob operator S faktycznie spelia rownanie (B.10),
nalezy obliczyé¢ przydatne komutatory:

[ch;rwaw,cfda,ck,g/] = —OOsor Nisela;, (B.13)
{(1 — Niz) ClTwaz‘m CL/ ’Ck’a’- =~ oo (1 = Nj5) C;f(aaio (B.14)
[ NisClotlios Njor| = 811000 Nipel 1, (B.15)
(1= Nig) oty Ny | = 8800 (1= Nig) el (B.16)
[ NigCholigs Ny Ny | = 05N5 Nyl (B.17)
(1= Nip) i, Njp Ny | = 035 (1= Ni) Nypel a1, (B.18)
WprowadZzmy oznaczenia:

Ho =Y exchycue +¢; > Nig+U Y N, N, (B.19)

k 1o A

He Ha HU

Teraz dla poszczegdlnych cze$ci hamiltonianu mozemy obliczy¢ komutatory, korzystajac z
(B.13)-(B.18):

zkﬁk/
k/a_/
Vi€
4 ik [(1 A Cch’a’Ck/a/D
€x — €f
Vikex ‘Z‘kﬁk T
=iy | = Nigtay, + (1 = Ni) Cieo s (B.20)
iko \€k — €f — U €x — €f
/ Vi T
e Niz 1 = Niz) Ciplic B.21
[ 1 'lff% <6k—€f—U ckaa/10+ Gk_Ef ( ’LO’) Cko_a > ( )

[Sl,HU = —ZUZ N CLJ a;, (B22)

zkaek_ef_U

Dodajac do siebie powyzsze wyniki i mnozac razy i, otrzymujemy faktycznie H;. W ten
sposob sprawdzilismy, ze S zaproponowany wzorem (B.12) jest rozwiazaniem réwnania (B.10).
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W nastepnym kroku chcemy policzy¢ drugi rzad rozwiniecia, czyli musimy znalezé do-
ktadna posta¢ komutatora [S,H;|. Pomocniczo liczymy nastepujace komutatory:

{NiﬁcI{craicﬂ C;r{’a’aja } - 52160 Uck’ CIcaaza'aw' (B23)
[(]‘ - NZU) Cltaaw? CI(/O' ]o ] = 5 5 Uck/ /CLUCLWCLW (B24)
{N ol a w,ajg,ck, o'| = 0ij000' N; g — 5ij550/ajacfwck/a/aw—
—5kk/(500/N (ng,aw (B25)
] 7T
[(1 - Ni&) CI{Ja’ia’ a;o”ck’a’_ = _5ij500/ (1 - Ni&) CLUck’U’ - 5ij550/ai6ckack’a’a’ia_
- 5kk/(500/ ( — Nz‘&) CLT- o' Qio (BQG)
[Cligaw, a;[-U/Ck/U/_ = 5 50'0'/01(0'01{’ 5kk/50—0-/ajo.a,w. (B27)
[cfwaw, CLU/CLJU |=0 (B.28)
i korzystamy z nich, aby obliczy¢ komutator [Sy, Hy]:
S H = —1 7]1(, N C ,CLT 1Cyt 1
[17 1 %(k_ef_U{ ko i jo!'“k'o }
jk'o’
+ o _Z Eif]_ g [chfmaw, cLo,aja,} + 61: —]Ef [(1 — N,.) ¢y Gy Qs Cher
Vi Vi
T T
+ e; _Jef [(1 — N,.) Oy Gy ck,o/aj(,,}
ikk'o €k 6f -U U ikk'o 6f —U e v
' VoV V7,
+1 Z %Nwawaw 1 Z ViV UCL clT(anaw
ijko €k T E€f T ikk'o
e Tl v .
+i Y, (1= N e, +i Y, =2 (1= N,,) al,a,,
ikk'o €k T €f igko €k — €5
Vi Vi Vo Vi
+Z Z e ik C;rcack’aajaaza + i Z e il CL Cltaazcraw (B29)
ikk'o €k T €f ikk'o ¢k T €f

Korzystajac z wyniku (B.29) i obliczajac posta¢ komutatora {SI,HJ mozemy znalez¢ drugi
wyraz rozwiniecia perturbacyjnego. Wprowadzmy dodatkowe oznaczenia:

_% [87 Hl] = _% [817 Hl] + H.c. = H6 + Hex + 7_{dir + 7_(pa,iry (BSO)
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gdzie rozdzielono cze$ci hamiltonianu odpowiadajace za poszczegblne procesy.

1 ViV ViV
Hy = — K N_al a, + —<(1-N,)d H. B.31
0 9 ijgk:o— (Ek — € — U zcrajoa + €k — €f ( 0 )ajo e + C. ( )
1 ViV Vi Vi
Hex = = el s LS e H. B.32
9 21; (Ek —U 0i5CxoCk'5 A + €x — €5 CkoCr/5i5 Qi + C. ( )

1 Vi Vi Vi Vi
Haw =—2 > <“”‘<N o oy — X (1N cfwck/0> + H.c. (B.33)
ikk’

2. Ek—ef—U €k — €f !
! Vi Vi
Hpair = 5 > (—“‘“‘Uclt,o_cfmawaw + MCL, o a,.a w) + H.c. (B.34)
ikk'c \ kT Ef T €k — €f

postaé przetransformowanego hamiltonianu H (B.9):
H ~ Ho + Hj) + Hex + Hair + Hpair (B.35)

Wyraz ‘Hj, dany wzorem (B.31) odpowiada za przesuniecie poziomu energetycznego elek-
tronow 4 f. Wyraz Hey (B.32) opisuje pojedynczy przeskok elektronu zwiazanego z atomem do
pasma przewodnictwa lub na odwrét ze zmiana spinu na przeciwny, natomiast Hpai, (B.34) —
podwodjny przeskok fermionow: dwa elektrony 4 f moga przejs¢ do pasma przewodnictwa lub
z powrotem. Ostatni wyraz Hg;, méwi, ze w wyniku oddziatlywania mozliwa jest zmiana pedu
elektronéw z pasma przewodnictwa.

B.3 Roznice pomiedzy transformacja kanoniczng a trans-
formacja Schrieffera - Wolffa

Zasadniczg roznicg pomiedzy transformacja Schrieffera-Wolffa a przedstawiong w tej pracy
transformacja kanoniczng jest podejscie do wyrazu hybrydyzacyjnego. W transformacji Schrieffera-
Wolffa opisanej w tym rozdziale chcemy przeksztalci¢ caty wyraz odpowiedzialny za mieszanie
elektronow 4f z elektronami z pasma przewodnictwa. W rezultacie w pierwszym nietrywial-
nym rzedzie rozwiniecia otrzymujemy oddzialywanie Kondo. Catkowita liczba elektronow ato-
mowych Y, N; jak i z pasma przewodnictwa >, n; sa zachowane.

Natomiast w transformacji kanonicznej przedstawionej w gléwnym tekscie tej pracy roz-
dzielamy wyraz hybrydyzacyjny na procesy nisko- i wysokoenergetyczne, a nastepnie prze-
ksztatcamy jedynie te drugie. Zachowana jest jedynie catkowita liczba elektronow.
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Dodatek C

Oszacowanie wyrazu Falicova-Kimballa

W wyprowadzeniu periodycznego modelu Andersona (3.11) zaniedbano oddzialywanie kulom-
bowskie pomiedzy elektronami zalokalizowanymi i zdelokalizowanymi, czyli wyraz Falicova-
Kimballa. W tym rozdziale sprobujemy uzasadni¢ to zatozenie. Oddzialtywanie pomiedzy fer-
mionami a i ¢ znajdujacymi sie na tym samym wezle i-tym ma forme:

Ust Y Nin;. (C.1)

Wprowadzmy operator zliczania wszystkich elektronow:
TLEB) = ]\/vZ +n,; (02)

i za jego pomoca oraz tozsamosci (]VZ»)2 = N; + 2N;; N;| przeksztalcamy wyraz Falicova-
Kimballa:

Ucfz Nin; = cfZ N; (n§e) - Ni)

= Ucfz Ninge) — Ucfz NZ — 2Ucf ZNlTNll (CS)

Drugi i trzeci wyraz w wyrazeniu (C.3) mozemy wiaczy¢ do PAM (3.11), przedefiniowujac
odpowiednio ¢ — €5 — Uy oraz U — U — 2Uy. Natomiast pierwszy wyraz w (C.3), jesli
ograniczymy sie do intersujacego nas zakresu, gdy liczba wszystkich elektronéw na i-tym wezle
wynosi n;” & (n;”) = 2, mozemy réwniez wyeliminowa¢ przesuwajac poziom energetyczny
€f — €5+ Ug.

Pominiecie wyrazu Falicova-Kimballa mozemy tez uzasadni¢, przeksztalcajac (C.1) do
postaci:

Uet Z Nin; = const — Uy Z (1= N;)n,, (CA4)

7
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a nastepnie zauwazajac, ze jest on malym przyczynkiem w interesujacym nas obszarze, gdy
(N;) =~ 1 -6, gdzie § << 1.

Podsumowujac, wprowadzenie do periodycznego modelu Andersona (3.11) wyrazu z od-
dziatywaniem kulombowskim pomiedzy elektronami zalokalizowanymi i zdelokalizowanymi
prowadzi do przeskalowania ey oraz U.
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