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REPERELE CONCEPTUALE ALE CERCETARII

Actualitatea si importana temei abordate. Teoriile corpului solid, cum ar fi teoria benzilor
a conductivitaii Wilson-Bloch sau teoria supraconductivitaii Bardeen-Cooper-Schiffer (BCS)
descriu proprietaile unui numar limitat de materiale. Exista o categorie mare de materiale,
reprezentatd de metalele de tranziie (pamanturi rare) si compusii lor chimici, precum si fulleridele
(AnCgo, unde A este un metal alcalin), care prezinta proprietai fizice necaracteristice din punctul de
vedere al acestor concepte sau in ele se realizeaza fenomene extraordinare. E vorba despre tranziia
metal-izolator Mott-Hubbard, magnetoresistenta gigantica cu semn negativ, supraconductivitate la
temperatura inalta (HTSC), coexistena magnetismului si supraconductivitaii si altele. Aceste
fenomene ridica multe intrebari de natura fundamentala. De exemplu, mecanismul de formare a
perechilor de electroni supraconductori in supraconductorii de temperatura inalta nu este pe deplin
ineles.

Muli cercetatori considera ca aceste fenomene sunt realizate datorita efectului corelaiilor
puternice. Acest efect este asociat cu interaciunea Coulomb puternica a electronilor intre ei, precum
si cuplarea puternicd electron-fononica in cristale (inclusiv cele moleculare) si influenta lor
reciprocd [1]. Sistemele in care se manifestd efectul corelarii puternice a electronilor intre ei,
electronilor cu fononii sau ambele impreuna se numesc puternic corelate.

Teoria modernd a sistemelor puternic corelate se bazeaza pe formalismul Hamiltonianului,
formulat in limbajul cuantizarii secundare. Hamiltonianele de model, care descriu comportamentul
electronilor in astfel de sisteme, includ parametrul interactiunii coulombiene a electronilor.
Modelele mentionate sunt urmatoarele: Modelul polar Shubin-Vonsovsky [2-4], modelul
Bogolyubov-Tyablikov [5-6], modelul Hubbard [7-12] si modelul Anderson al impuritatii [13]
(precum si generalizarea sa, cum este modelul periodic al lui Anderson) si altele.

Problema dezvoltarii metodelor de analiza a acestor modele raméane relevanta in continuare,
deoarece metodele dezvoltate pentru studierea sistemelor cu interactiune slaba isi pierd valabilitatea
pentru acestea. Pentru a analiza aceste sisteme au fost propuse diverse concepte, aproximari si
metode matematice, atat analitice, cat si numerice, perturbative si neperturbative, dintre care unele
sunt prezentate in [14]. Fiecare dintre aceste metode are propriile sale avantaje si dezavantaje. Una
dintre metodele de analiza a modelelor sistemelor puternic corelate, care este dezvoltata si utilizata
in teza, a fost propusa de V. A. Moskalenco in 1990 [15, 16] si reprezinta tehnica diagramatica
bazata pe teorema lui Wick generalizata pentru sisteme cu corelatii puternice. Avantajul acestei
metode, in comparatie cu alte metode, este ca aceasta permite sa se calculeze functiile lui Green de
temperaturd, iar metoda functiei Green este cunoscuta ca una dintre cele mai eficiente in statistica

cuantica. Tehnica presupune obtinerea de aproximari in care se calculeaza functiile lui Green. De



asemenea, trebuie de remarcat ca avantajul tehnicii diagramatice aplicate in teza, in comparatie cu
tehnicile diagramatice propuse de alti autori, este ca se bazeaza pe algebra simpla a operatorilor
Fermi si permite obtinerea ecuatiilor de tip Dyson.

In [17], a fost demonstrata proprietatea de stationaritate a potentialului termodinamic (PTD)
al modelului periodic Anderson. Initial, aceastd teorema a fost doveditd pentru sistemele cu
interactiuni slabe in stare normald, folosind tehnica diagramatica [18]. In aceasti tezd, vom
demonstra si proprietatea de stationaritate a potentialului termodinamic al modelului Hubbard, atat
in faza normala, cét si in cea supraconductoare. Acest lucru este necesar, inclusiv pentru studiul
ulterior al proprietatilor termodinamice ale sistemelor cu cuplare puternica, care pot fi descrise de
modelul Hubbard.

In multe materiale cu corelatii puternice, degenerarea orbitald este eliminati complet. Cu
toate acestea, in unii oxizi ai metalelor de tranzitie 3d si 4d (rutinati), supraconductorii pe baza de
fier (vezi, de exemplu, [19]) sau in fulleride [20], existd o degenerare orbitald a nivelurilor de
electroni localizati. In aceste sisteme, apare asa-numitul efect de corelatie inter-orbitala, care este
determinat de valoarea parametrului Hund ly. In teza este studiat efectul datorat proceselor
electronice, cum ar fi tranzitiile de faza Mott metal-izolator si supraconductivitatea in sistemele
multi-orbitale.

Rolul interactiunii puternice electron-fononice in aceste fenomene nu este, de asemenea,
suficient de clar, in special pentru HTSC. Datele experimentale obtinute din studierea efectului
izotopului in supraconductori de temperatura inaltd (care aratd dependenta temperaturii tranzitiei
supraconductoare de masa izotopului ionului corespunzator) sunt destul de contradictorii (vezi, de
exemplu, [21-23]).

in ceea ce priveste studiile teoretice ale rolului interactiunii puternice electron-fononice in
HTSC, este clar ca un mecanism pur electron-fononic pentru formarea perechilor Cooper in
supraconductorii la temperatura inalta este putin probabil, totusi, unii cercetatori considera ca
interactiunea electron-fononica favorizeaza formarea perechilor de electroni supraconductori, in
timp ce altii cred ca aceasta poate participa direct la mecanismul de formare a perechilor
supraconductoare (vezi, de exemplu, [24-26]). In ceea ce priveste fenomenul de tranzitie de faza
metal-izolator Mott, in functie de valoarea parametrilor corespunzatori (cel putin energia de repulsie
coulombiana U si constanta de interactiune electron-fononica g), se poate realiza o imagine fizica
diferita. Pentru a clarifica rolul interactiunii puternice a electronilor intre ei si cu fononii optici (care
apare, de exemplu, in manganati [27] si fulleride), in tezd vom lua in consideratie modelul
Anderson al impuritatii, completat de Hamiltonianul Holstein, care reprezinta sistemul de fononi si
interactiunea acestuia cu electronii localizati a atomului de impuritate, atat in faza normala, cat si in

cea supraconductoare.



Cercetareca fundamentald a acestor sisteme este importantda in viitor si pentru problemele
aplicative. De exemplu, intelegerea mecanismului de tranzitie metal-izolator Mott-Hubbard si
controlul acestuia poate duce la crearea unor elemente de dispozitiv cu functionalitati noi, iar
studierea proprietatilor supraconductorilor de temperatura inalta si intelegerea mecanismelor acestui
Problema interactiunii puternice electron-fononice in moleculele uriase pe baza organica este de
mare interes pentru electronica moleculara etc.

Astfel, actualitatea si importanta cercetarii este dictata de necesitatea unui studiu
fundamental al materialelor cu corelatii puternice si al fenomenelor realizate in acestea, inclusiv
pentru rezolvarea problemelor aplicative in viitor, si anume, rolul interactiunii electron-fononice in
sistemele cu interactiune Coulomb puternica a electronilor intre ei, precum si cu cuplarea puternica
electron-fononica, efectul de corelatie inter-orbitala in sistemele multibanda in procese electronice,
studiul proprietatilor termodinamice ale sistemelor puternic corelate, precum si necesitatea
dezvoltarii unor noi metode de cercetare.

Scopuri si obiectivele cercetarii:

1) De a demonstra proprietatea de stationaritate a potentialului termodinamic al modelului Hubbard,
atat in stare normala, cat si in stare supraconductoare;

2) De a generaliza tehnica diagramatica pentru sistemele orbital nedegenerate [15,16, 28-31] cu
scopul de a analiza modelele sistemelor electronice puternic corelate cu degenerarea orbitald a
nivelurilor electronice. De a lua in considerare atat interactiunea Coulomb inter-orbitala, cat si cea
intra-orbitald in procesele electronice ale sistemelor puternic corelate. De a investiga rolul
parametrului Hund in procesul de tranzitie de faza Mott in cadrul modelului Hubbard dublu
degenerat si a modelului Anderson al impuritatii dublu degenerat. De a determina conditia de
aparitie a supraconductivitatii singlete in modelul Anderson dublu degenerat;

3) De a investiga rolul influentei interactiunii puternice a electronilor intre ei, precum si cu fononii,
in supraconductibilitatea la temperatura inalta in cadrul modelului Anderson-Holstein cu ajutorul
tehnicii diagramatice.

Ipoteza de cercetare:

1) Folosind tehnica diagramatica de cuplare puternica, este posibila stabilirea proprietatii de
stationaritate a potentialului termodinamic al modelului Hubbard in acelasi mod in care s-a facut
pentru modelul periodic Anderson [17] si pentru sistemele cu interactiune slaba de Luttinger si
Ward [18].

2) Efectul de corelatie inter-orbitala poate juca un rol semnificativ in procesele electronice
ale sistemelor puternic corelate multi-orbitale, determinand starea dielectrica in modelul Hubbard si

amplificand starea metalica la temperaturi scazute in modelul Anderson al impuritatii. Se presupune
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ca supraconductivitatea poate fi realizata in modelul Anderson al impuritatii dublu degenerat.
Folosind tehnica diagramatica, putem determina si analiza ecuatiile pentru parametrii de ordine ale
starii supraconductoare si putem obtine conditiile pentru determinarea temperaturii critice a
tranzitiei supraconductoare. 3) Perechile Cooper formate din perechi de d(f)-electroni intr-0 stare cu
nori de fononi grei pot avea o contributie semnificativa la realizarea supraconductivitatii in modelul
Anderson-Holstein.

Sinteza metodologiei de cercetare:

Au fost utilizate metode de analiza si sinteza a referintelor in pregatirea ipotezei, introducerii
si capitolului, care este dedicat analizei situatiei in domeniul tezei. Calculele efectuate in teza se
bazeaza pe aparatul functiilor Green cuantic-statistice, teoria perturbatiilor si tehnica diagramatica

de cuplare puternica propusa de V.A. Moscalenco [16].

CONTINUTUL TEZEI

In Capitolul 1 este examinata situatia actuald in domeniul studierii tranzitiilor de faza
metal-izolator Mott si HTSC 1in conceptul fizic a sistemelor puternic corelate. Sunt luate in
considerare trasaturile materialelor care duc la efectul unor corelatii puternice in ele, precum si
fenomenele studiate in lucrare: tranzitia metal-izolator Mott si HTSC. Sunt prezentate rezultatele
unui studiu al rolului efectului de corelatie inter-orbitala in sistemele cu degenerare orbitala a
nivelurilor electronice, precum si interactiunea electron-fononica in sisteme cu interactiuni
puternice electron-fononice si Coulomb. In acest scop, a fost realizati o analiza si sinteza a unor
lucrari in care au fost studiate modelele Hubbard-Holstein, Anderson-Holstein, precum si modelele
Hubbard si Anderson al impuritatii cu degenerare multiplicatd. Se urmareste dezvoltarea metodei
tehnicii diagramatice a cuplarii puternice [16] si Se iau in calcul cateva rezultate care au fost
obtinute cu ajutorul acestei abordari.

in Capitolul 2 este discutatd metoda diagramatica de studiere a sistemelor puternic corelate.
Prima parte este dedicatd prezentdrii aparatului de functii Green cuantice-statistice si tehnicii
diagramatice pentru sisteme cu interactiune slaba, iar a doua parte este dedicata elementelor de baza
ale tehnicii diagramatice de cuplare puternica dezvoltata in teza.

in Capitolul 3 este dezvoltati abordarea diagramaticd a cuplarii puternice, propusi de V.A.
Moscalenco. Cu ajutorul acesteia a fost demonstrata proprietatea de stationaritate a potentialului
termodinamic al modelului Hubbard, atat in faza normala, cat si in cea supraconductoare. in primul
rand, in Hamiltonianul modelului Hubbard a fost introdusa constanta de expansiune A (la sfarsitul

calculelor se pune egala cu 1):



H=H’+aH
H®=>"H/,

HY =-u) CiC, +Un,n, (1)

lo " lo ]

H':Zzt(J -i)C?aCio" niO’ :CiJ;CiU
i

o

unde C! (C,,)este operatorul de creare (anihilare) al electronilor nodului i cu proiectia de spin

z=1/20, o=+1,u este potengialul chimic al unui sistem de electroni, U este energia de repulsie
Coulombiana a electronilor unui nod cu proiectii opuse de spin, n,_este operatorul numarului de
electroni cu spin o pe nodul i al retelei cristaline, t(i— j) este elementul matricial al energiei
saltului de electroni de la nodul i la nodul j, care este legat cu dispersia energiei cinetice a
electronului e(k), unde k este impulsul electronului. Sa retinem, c¢a toate functiile si marimile
fizice, care contin constanta de expansiune A, sunt marcate cu indicele ,,A”.

La construirea teoriei perturbatiilor, Hamiltonianul electronilor unui atom Ho, care include
parametrul de repulsie Coulombiana U, a fost luat ca Hamiltonian cu aproximatie zero, iar integrala
de salt t(i— j) ca perturbatie.

Bazandu-ne pe teorema lui Wick generalizata, a fost realizata o dezvoltare diagramatica a
functiei Green uni-particule pentru Modelul Hubbard intr-o serie de teorie a perturbatiilor in
termeni de t(i— j) in prezenta parametrului de expansiune A. Aceasta dezvoltare are forma (Fig.1)

Pe langa functiile Green normale, starea supraconductoare este descrisa si de functiile Green
anomale. Dupa utilizarea teoremei generalizate a lui Wick, apar si functii Green ireductibile multe-
particule anomale, care poate contine orice numir de operatori de creare si anihilare. In acest sens,

pentru a lua in consideratie starea supraconductoare, a fost introdus conceptul de numar de sarcind

eqge w e

‘ C, a=1
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Functia Green a lui Matsubara G** (X|X’) in reprezentarea interactiunii in termenii de numar

de sarcind cuantica o este definita ca

G (x| X) ==(TCL(F)CE (), (B));] @)
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Fig. 1. Primele trei ordine ale teoriei perturbatiilor pentru functia Green uni-particula

G, (x| x"). Linia dubli continui, cu o sageata, corespunde functiei Green cu o singura
particula renormalizata G,(x | x"). Liniile subtiri continue cu sigeti descriu functiile Green cu
o singura particula de ordin zero, dreptunghiurile reprezinta functiile Green ireductibile cu
doua particule Gg(i"). Liniile punctate subtiri corespund elementelor matricei de tunelare, iar

punctele sunt varfurile diagramelor, directia sagetilor indica operatorul de creare sau

anihilare.
unde x corespunde cu (x,6,t), X' corespunde (X',6’,t), X, X' sunt indicii nodului, ,inseamna

2

. . o v o . . . . A A . . A C A -
media termodinamicd asupra functiei statistice de ordinul intdi, indicele ,,c” in <>0 inseamna

diagramele conexe. U,(p) este operatorul de evolutie unitar:

B
U,(B) = T, exp(-2[H'(z)dz). @)

Aici, 7 si 7' corespunde timpului imaginar, 0<z <, B=1/kT, k este constanta Boltzmann, T-
este temperatura, T_este operatorul de ordonare in timp.

Corespondenta dintre definitia obisnuitd pentru functiile Green normale G/ (X, t|x,T) si
anomale F(fg,(x,ﬂx’,r') : If;’a,(x,‘rlx',‘r’) si in ceea ce priveste numarul de sarcind cuantica

G (x| X') este urmatoarea:

G (x| X) =—(T.C,, (1)C,e (*)U,(B)). =GL . (x, 7| X, T),
Gy (x]X) =~(T.C,o (1)Cyp (1)U, (B)), = Fipr (X, X' T),
G M (x| x) = —<T,5XG ()C.y (U, (ﬁ)>; =F/ (x7|x,7),
G (x| X) =—GE (X |X).

()
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Fig. 2. Diagrame de teorie a perturbatiilor de ordinul trei pentru G (x| x')). Linia dubli

continui corespunde functiei Green renormalizate G (x| x)). Liniile subtiri continue

descriu functia Green uni-particula de ordin zero, dreptunghiurile descriu functiile Green
ireductibile doua- si patru- particule. Liniile punctate subtiri corespund elementelor matricei
de tunelare Punctele sunt varfurile diagramelor.

A fost construitd o dezvoltare diagramatica a functiilor lui Green G“ si pentru starea
supraconductoare (vezi Fig. 2). Mentionam ca in starea supraconductoare, spre deosebire de starea
normala, liniile functiilor Green nu contin sageti care sa determine procesele de creare si anihilare a
electronilor, datoritd faptului ca indicii pot lua doua valori  =#1, iar fiecare varf al diagramei

T, (k) care se obtine ca urmare a procesului de renormalizare al elementului matricial al energiei
saltului t(i—j) .
A fost gisita o ecuatie de tip Dyson pentru aceasti functie. In faza normala functia Green de

electron uni-particula G, (k) si T, (k) sunt urmatoarele:

A, (k)

Gi(k)= 1-22(K)A, (K)

T (K) = AT, (K),
e(k) (6)
1-2e(K)A, (K)

-I:,i (k) =

In faza supraconductoare:
T=01-A)"=@1-T°A)"T° ©)

unde
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Aici k este impulsul electronilor, k prezent in Z(k,iw,) corespunde frecventelor Matsubara impare.
Rolul operatorului de masa X, este indeplinit de functia de corelatie A, care este suma diagramelor
puternic cuplate, ce contin functii Green ireductibile, inmultita cu constanta de expansiune
2, (k) =AA, (k).

A fost determinat ca in starea normala si cand A =1 operatorul de masa X al functiei Green
de tunelare este egal cu functia de corelare A.

In starea supraconductoare, A este o matrice in care, pe langa functia de corelare normala
A, (K), existd si functii de corelare anomale Y, (k),Y,. (k),-A, (—k), corespunzitoare functiilor
Green anomale.

Pe baza relatiei cunoscute dintre potentialul termodinamic F si partea diagramelor puternic

cuplate ale dezvoltarii operatorului de evolutie de medie termodinamica

F(B)=F,—= (U, (B,
7 ©)
F, = —Eln Z, —Ezk: In[1+ exp(—Be(K))]

a fost stabilita o relatie exactd intre potentialul termodinamic al sistemului si functia Green uni-

particula (comparand seriile de diagrame pentru functia Green uni-particula si respectiv operatorul

de evolutie U (ﬁ)). Aici Z,este functia de partiie peste Hamiltonianul de aproximaie zero.

In faza normala avem:

dF (4 1 |
2 LD 5 L5102, 10 em(io,0) =< TH(T,2,). (10)
dA ko ﬁ @, ﬁ
in faza supraconductoare a fost obtinuti urmatoarea relatie:
dF(1) 1 A o
A——==—=—Tr(T,2)). 11
ii 25 T2)) (11)

Aici o, este frecventa lui Matsubara, 0* este o marime infinitezimala pozitiva.

Aceasta relatie contine 0 integrare suplimentara peste constanta de expansiune auxiliara A.

Ocolim aceasta necesitate de integrare prin construirea unui functional special Y (1) bazat pe

11



diagramele scheletice pentru functia Green si operatorul de evolutie (Fig. 3), care contine functiile

Green ireductibile si functiile Green complete de tunelare.

Y(A) =Y, (1) +Y'(1), (12)
unde
1 — .
()= 3 [IEK)IA, (K) -1 +T,(K)AA, (k) |exp(io,0),
B o
- 47T
2% "% L |
= [THET ) AT
& - . 3
}"'l:)x_‘.l=—_—'r_Z_ ) N - A2 [ S — )‘T U;;,;__‘_—;li —
.{:'. T o 2 ‘\Q - -:,," U-— —-r"
4= L ePETT I,
'U"—__ ___—-r* ’..5,’ -\‘?\
P e I 2
1 U:—__ ___—ll-‘ }l‘-| an -H===== - -
A AT -y o —ej====cfee | 1
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Fig. 3. Cele mai simple diagrame scheletice pentru Y'(1). Dreptunghiurile reprezinti functiile

Green ireductibile. Duble linii punctate reprezinta a) functia Green renormalizata tunelul T

in stare normali si b) valoarea T“* (X, x') in stare supraconductivi.
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A fost demonstrata existenta proprietafii de stationaritate a acestui functional (vorbim de

stationaritate in raport cu variatia functiei de corelare).

SY(A)

=0, (13)
oz, (k)
De asemenea, a fost aratat ca pentru A= 1, acest functional coincide cu potentialul

termodinamic
F(1)=Y(1)+F,
in Capitolul 4, a fost studiata influenta parametrului Hund asupra proceselor electronice in
sisteme puternic corelate multi-orbitale. Pentru a face acest lucru, teoria diagramatica dezvoltata
pentru modelul Hubbard si modelul Anderson al impuritatii orbital nedegenerat a fost generalizata
pentru sistemele cu degenerare orbitala dubla.

Hamiltonianul modelului Hubbard dublu degenerat are forma:

H=H_+H (14)

__Zzztn (J- ')C,w ilo?

i,j LI' o

L:ZHLU

15
=U Z nIITn|I¢ = z ZC”JCILC” aC|I e ( )
12" o
—/JZ CIlo’ ilo + z Z{ I|o’ |I o' + = 2 CITO'CITO' C CI| ‘o
il,o 1#l' o,0'

AiciC!

jo

C,, sunt operatorii de creare si anihilare a unui electron pe nodul retelei i cu numar cuantic

ilo ~ilo

orbital (I=1 sau 2) si spino =T sau ¥, n,_=C; C, si n,=>n, . Denumirile U, U’ si J

inseamna magnitudinea interactiunii Coulomb intra- si inter-orbitale a electronilor si constanta

Hund (J >0), respectiv. In cele ce urmeaza, este folosita relatia U =U’+2J care este valabild in
unele modele orbital degenerate [13]. Cantitatile t, (j—1)sunt elemente de matrice ale tranzitiilor
de tunelare de electroni intre nodurile retelei. Se iau in calcul tranzitiile de electroni intra-orbitale
(1=1) si inter-orbitale (1 =1").

Functia Green completa a lui Matsubara in reprezentarea interactiunii are forma:

G(Xlot|X1'0’r") =~ (T, Cyy ()C 0 (2)U (B) ). (16)

13



Aici 7 si 7’ corespund timpului imaginar cu 0<z </, S este temperatura inversa, T_ este

operatorul ordonarii cronologice.

Operatorul de evolutie este

U() =T.exp(-! Hy(2)dz (17)

In primul rind, au fost determinate functiile proprii si valorile proprii ale partii
Hamiltonianului corespunzatoare energiei de interactiune a electronilor localizati si a fost stabilita
dependenta lor de interactiunile Coulomb intra- si inter-orbitale si de constanta de cuplare Hund.
Teoria perturbatiilor a fost dezvoltatd in limita atomica. Apoi, a fost formulata o ecuatie de tip
Dyson pentru modelul Hubbard si a fost definita functia de corelare 4, care tine cont de existenta

functiilor Green multi-particule ireductibile.

- ! O
a_—_— = === A |% + = A |$ ------- —_—
& ' 1 7

T ! T 1

Fig. 4. Reprezentarea diagramatica a unei ecuatii de tip Dyson. Liniile duble cu sigeti

corespund functiei Green renormalizate uni-particuli, casetele descriu functiile de corelare,

iar liniile intrerupte indic elementele matricei de tunelare A(x,x’).
In forma analiticd, aceasta ecuatie arata astfel:
G(Xlor |X1'c't)y=A(Xlor | X''c't") +
23 [A®lor | Tloys) <t, @ -DG(lLo,7, |X1'o)dr, (18)
L o H

Sub forma de matrice:

A (k) =G (k) + E(K),

unde
éa(k>=[G§(k) Gg(k)],&(k){%(k) Az(k)}ég(l?) [0 )
G(k) GF(k) AZ(K) AZ(K) 2K) 2(K)

Aici, elementele diagonale corespund proceselor intra-orbitale, iar nediagonale celor inter-
orbitale. Comparand cu rezultatele cunoscute pentru un sistem orbital nedegenerat, a fost aratat ca,
din punct de vedere diagramatic, o teorie orbital degenerata se dovedeste a fi similara cu o teorie

orbital nedegenerata daca in aceasta din urma inlocuim functiile numerice Green cu matrice cu doua
14



linii si coloane in care elemente diagonale corespund tranziiilor inter-orbitale, iar elementele
nediagonale corespund tranzitiilor intra-orbitale.

In cea mai simpla aproximare Hubbard-1, care ia in considerare numai diagrame de tip lant
(care nu contin functii Green ireductibile si care corespund teoremei lui Wick obisnuite), a fost

calculata densitatea starilor electronice:
1
pll(E) ZE[pO(EA)—i_IOO(EB)] (19)

Ea este determinatda de densitatea zero a starilor electronice p,(€) adica densitatea starilor

electronice in banda initiala, fara a lua in considerare interactiunea Coulomb.

Argumentele functiei ¢, si ¢; din (19) au fost calculate si determinate de parametrii
modelului. Argumentul functiei p,(E) din (19) este egal cu -oo, care se afla in afara intervalului

W W, . o s .. " . . oA
(——,?j in care functia este diferitd de zero. Aici W este latimea benzii de energie. In

2

consecintd, in aceastd aproximare, cazul special al umplerii la jumatate a benzilor de energie

electronica ale sistemului corespunde doar starii dielectrice.

Argumentele ¢, si &, functiei p™'(E) (19) au fost calculate si determinate de parametrii

modelului. Argumentul functiei p™(E) din (19) este egal cu , care se afld in afara intervalului in

care functia este diferiti de zero. Aici este litimea benzii de energie. In consecintd, in aceastd
aproximare, cazul special al umplerii la jumatate a benzilor de energie electronica ale sistemului
corespunde doar starii dielectrice.ESte ardtatd cd in aceastd aproximare, cazul special de umplere pe
Jjumatate a benzilor de energie electronica ale sistemului corespunde doar stérii dielectrice.

De asemenea, a fost construita teoria perturbatiilor bazata pe tehnica diagramatica de cuplare

puternica pentru a studia modelul Anderson degenerat dublu, care include urmatoarele relaii:

H =H+H,, (20)
H®=H.+Hg, (21)
He =2.6(K)C;,C, (22)
Hy =Y &%did, +U> n.n, +Unn,+1,> did; d, d,. +
l,o | oo’ (23)
+lj,(dd; d,,d,. +h.c.),
1 + *~+
Hiw = W;(\/ﬂdlacﬂa +VaCio i) (24)

15



Aici H; este Hamiltonianul local (unui nod), C,, este operatorul de anihilare al unui

electron de conductie cu impuls K , numar orbital 1=1,2 si spin o =+1(T,4)si d,_ este operatorul

de anihilare al unui d-electron localizat. Funcia de unda a unui electron de conducie in starea 1

orbitala se suprapune numai cu funcia de unda a unui electron localizat situat in aceeasi Stare

orbitald, V, este element matricial de hibridizare n_=d;’d

lo?

n=>n,V,, U este repulsia

coulombianad intre d-electroni din aceeasi stare orbitala si U’ - intre electroni din diferite stari
orbitale, I, I,,. sunt constante Hund, ¢, (IZ)este dispersia benzii si ¢ este energia electronului de

impuritate, calculatd de la nivelul potentialului chimic, 4 , N este numarul de noduri a retelei
cristaline.

Casi in cazul precedent, Se presupune ca este verificata relatia:

U'=uU-2I

’
=1y,
Functiile Green ale electronilor de conductie si ale electronilor localizati sunt definite, respectiv

G(Klor |KT'o't) =~T.C,_(r)C.,. () (B)S,

T

A (25)
g(lo7|I'6'7") = ~(T.d,, (1), () (B):.

Functiile Green anomale ale electronilor de conductie F(klor|k1'c'’), E(Klor|K1'c’z') si ale

electronilor localizati f(loz|lI'c’z), f(lor|l'c’c") sunt definite dupd cum urmeaza:

F(Klot| K1) =—(T.C,(1)Ci, (2 ) (B) )
F(Kior |K1'o'7) =~(T,C,_(1)C,, (YU (B))
f(lor|I'6'") =—(T.d,_ (1)d,,, (YU (B));

flor Vo) =—(T.d,, (2)d,,, ()U (B));

’ (26)

Media statistica din (25) si (26) este efectuata folosind matricea de densitate de ordin zero a
electronilor de impuritati si a electronilor de conductie. Indicele ,,c”” indica diagramele cuplate.
Pentru acest model, au fost determinate si functiile proprii si valorile proprii E, (n ia valori de la 1
la 16) ale partii Hamiltonianului corespunzatoare energiei d-electronilor localizati, precum a fost
stabilitd si dependenta lor de interactiunile Coulomb intra- si inter-orbitale U , U ' si de constanta
Hund I, . A fost dezvoltata teoria perturbatiilor in limita atomica si au fost determinate functiile

Green a lui Matsubara in starile normala si supraconductoare. A fost obtinuta, prin aproximarea

locala, densitatea spectrala a starilor electronice
16



A9(E) = Zz—ﬂ{(e"’El +e/%)S(E+E —E,)+(e " +e/*)S(E+E,—E,)+

0

+l(e‘ﬁE2 +e7")5(E+E,-E,) +§(e‘ﬁEz +e7%)5(E+E,-E,)+
2 2 (27)

H(e "% 1o )S(E4E, ~Ey)+ % (€75 +e"%)S(E+E, ~E,)+
+g (eiﬁEg +e /e )5(E + E9 o E12) + ((fﬂE12 +e7F5e )5(E + E12 o EIG)}!

Pentru functia Green a electronilor de conductie si a electronilor atomilor de impuritati (Fig.

5.), au fost obtinuta respectiv ecuatia Dyson si ecuatia de tip Dyson.

— F— Y Ewes———seo3czzzizx
1 2

Ty
o
A
I

*
+

|>|

\JI—"
A

Fig. 5. Ecuatii de tip Dyson pentru electronii de impurititi. A, Y, Y sunt functii de corelare.

Functia Green renormalizata corespunzatoare electronilor de conductie este egala cu:

Gy (KK'i@,) = 35,6, GO (K | i0,) +

VvV ) ) (28)
= GO (K]i0)Gy, 1, (10 GO K 1),

unde g, (i®,) este reprezentarea Fourier a functiei Green complete pentru electronii impuritatilor,

o, este frecventa lui Matsubara, 6 este functia delta.

O relatie similara este valabila pentru functia anomala a electronilor in starea

supraconductoare:

=

lol'c’

o VAV
(k,—K'i@,) = =G (k [1,) |

(e

(i) G2 (K| -i,) (29)

lol'o
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In Fig. 5. liniile duble punctate cu sigeti reprezintd functiile Green renormalizate ale electronilor

localizati fsi f, iar liniile groase si solide reprezinti functia Green a electronilor de conductie G°.
Functia V, inseamnd V_ . Se presupune sumarea dupd indici repetati. A, Y, Y , sunt functii de

corelare care contin diagrame ireductibile puternic cuplate. Cel mai simplu exemplu de astfel de

diagrame este prezentat in Fig. 6.

Lo - feoem
Z,';':;[:T —7== (-‘IED”-[F-TT_ f|J|T||FngTg_F"J"T"]'l-'f(:'[.f._'.g.fgaga—gmﬂ|J|T|]'l-3_:
loT Vo'
Vi s
=3 lomam
‘.r.:.- rIiT—‘T:I——_—_, (:Ignlr[F'TT.f"ﬁ".-_'llnr|-7|.-_|,Jg_ ] |F[A|f|a|,||—.f-_: g-‘_j_:.-_-_]rl"g
' laT

[

iy
lam - laramy

}_;::;.-(T - T‘l) = —£ (.:IE:D:Iir[lr|&|‘T|_ ;EUETEHET. |r'IU|I‘T|I] i'.l*ﬁ[—E|F|&|T||E£|r2rTET£] 1_;‘

—

Irl' |'_|'

lor
Fig. 6. Aproximatia principali pentru functiile de corelare Z, Y, Y . Liniile duble solide cu

sdgeti reprezinti functia completa a electronilor de conductie a lui Green. Dreptunghiurile

reprezinta functiile ireductibile ale lui Green ale electronilor impurititilor.

Forma analiticd (in reprezentarea Fourier) a ecuatiilor prezentate in Fig. 5. are urmatoarea

forma:
glo‘l'o" (I a)n) = AIo‘I'o" (I a)n) + Alallal (I a)n)glfc())’z (I a)n)gllo'll'o” (I a)n)' (30)

fiore (i,) = Ylo‘lo' (o, )+Allo-1lo-( io, )géo)( i, )fllo'llo' (io,)

© (31)
+ lol'c’ (Ia)n )9|10'1 (Ia)n )g|10'1|'0" (Ia)n)
iar functia Green de aproximatie zero pentru electronii atomilor impuritatilor are forma

Vi I

0 Wl
Gio (i) == Z’Vkl‘ Gy, (ki Zia)n —e(K)
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Acest sistem de ecuatii ne permite sia discutam despre starea normald a sistemului si Starea
supraconductiva singleta pe un fundal paramagnetic (& =-0o).

Functia Green completd a clectronilor de conductie, reprezentata in Fig. 6 este rezultatul
unei insumari de tip ,,ladder” a diagramelor principale. Aceasta aproximare este o generalizare a

aproximarii de faza aleatorie a teoriei perturbatiilor de cuplare slaba. A fost calculata cea mai
simpla functie Green ireductibild bi-particuld A =g°+Z (indicii orbitali si de spin au fost omisi
pentru simplitate). Aceasta este 0 valoare, care poate fi calculatd doar in limita temperaturilor
scizute, si care este de asemenea aproximativa, tinand cont de contributia ponderii statistice e " .

Se presupune cd starea fundamentald a sistemului studiat este o stare tripletd cu doud particule E,.

Dupa ce am calculat aceasta valoare si am sumat 0 anumita clasd de diagrame (Fig. 6), a fost

obtinuta functia de corelare A

Ay (0)= 8,6 [m (i) + @QF” ()] + # GO(i0)° ()9, (i), (32)
Cu urmatoarele realizari:
Autio) = mio) + 20D 60 o)+ PO [0 1 g, ),
M) = (i) + 8 600y + P 0D [0 ) g, o, (33)

Aalio) =289 016 60 1) g, i),

: 1 1
pio)=| - —- .
lw+E,-E; lo+E,-E,

m,(ia)):%£ L : ] (34)

+
iw+E,-E;, iw+E;—E,

Ca rezultat, au fost gasite doua solutii pentru functiile Green renormalizate ale d-electronilor
(localizati).

Prima dintre ele:
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Apy(i@) =m, (i), guaw):—ﬁ,

: 1 . 1 m, (io)G* (iw) -1

A22(Iw)=o—-7 gZZ(Iw):_ 0) /- 1+ 2 /- ’ (35)
2( )(Ia)) 2( )(Ia)) p gw) (gz(O)(Ia)))Z

. . ip(io) . i2

A,(iw)=A, (o)== JECO , O,(iw)== D12) 5 (12)0 (10)
Ccu conditia ca
. 1 .
@ "G "

A doua solutie se obtine din (35) prin inlocuirea indicilor 1 si 2.
Pentru a analiza tranzitia metal-izolator Mott, a fost determinatd densitatea starilor

electronice: De exemplu, contributia intra-orbitala are forma

__ 2ImGO(E+i5)
(ReG(”)? +(ImgG™)*’

pu(E)= (36)

MG (E +15) = 0, (E) [V,

Valoarea p,,(E) este diferitd de zero datorita existentei unui element de matriceal de hibridizare si a
unei densitati zero de stari p,(E) (densitate de stari fara interactiune). Cu toate acestea, exista o

contributie suplimentara datoratd efectului de corelatie inter-orbitala, care rezultd din solutia

obtinuta (35) si are forma:

2(E +aE,)(oE, —E)
ImG® (0)ImG™® (0)(aE, +4E,)’

pPp(E)=—Img,(E+id) = (37)

Unde AE, =E,-E; >0, AE,=E,—-E;>0. Aceasta valoare este pozitiva pentru . —AE, < E <AE,

. Astfel, s-a demonstrat ca la temperaturi scazute, datoritd tranzitiilor orbitale, starea sistemului
poate fi doar metalica.

A fost obtinuta o expresie aproximativa pentru functiile de corelare si, in special, pentru
parametrii de ordine supraconductor Y" (deoarece functiile de corelare in starea supraconductiva

pot juca rolul unui parametru de ordine supraconductoare)

V" (ie,) = Aq, (-i,)q, (iw,) T (i,),
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unde

G, = Pi,)Gr (i@,). (38)

A= —% pentru supraconductivitatea singleta si A =% pentru tripleta.

Au fost formulate si analizate ecuatiile liniare pentru parametrii de ordine (obtinute din
ecuatiile de tip Dyson, rescrise pentru starea supraconductiva) si a fost gasita 0 conditie pentru

realizarea supraconductivitatii singlete si determinarea temperaturii critice:

2 2(_| _# (0) 20 21 0)(_ 2 21 )/ (0) 21 210
Q; ()Q5 (k) 20K (K) G, (K)Q5 (—K)AZ (k) Gy (-K)Q: (K)AZ (-k) G, (-K)G; (K)AZ (K)AZ (k)

1" (K)QZ(=k)AZ (k) QL (K)Q2 ()~ G (KGO MAZMAZ (k) G (K)QL(KAZ (k)

A0y (), (k)

:O7
O (_K)Q2 (k) A2 (—K O (k)0 (K AZ(K)AZ(—K) Q2(K)OL(-K)— — 24 O2(K)OL(k)—— D1
G (=K)QZ (K)AS (k) G (=K)G, " (KAS (K)AZ(-K) Q- (k)Q, (k) 20 Ka k) Q; (k)Q,(—k) 20 Ka K
O (k)@ (K) A (K)AZ (—k O (_K)OL (K)A2(~k O (K)Q (~K) A2 (K LK)OL (k) - De
G (-K)g " (K)A; (K)AZ (k) G (-K)Q, (K)Az (k) G (K)Q, (-K)A (k) Q, (k)Q(-k) 20K K)
(39)

Unde k =iw,.Q! (i) =1-A! (im,)G' O (iw,) .
Aceasta conditie este determinata de parametrii liberi ai teoriei si determina temperatura critica T,.

In cazul nostru, temperatura critici T_ este reprezentati de dependenta de frecventa Matsubara

c

o, =(2n+1) kT, .

Pentru a determina temperatura criticd, punem 1in (39) A egala cu —% , Vvaloare
corespunzdtoare starii singlete si ecuatiei de conservare. Un alt argument in favoarea alegerii
A= —%este aproximarea bazata pe egalitatea cu zero a functiilor Q. (im,) =0.

In acest caz particular

(©)
D, =(APY Ly 1P, (40)
/I ql(_la)n)ql(la)n)qZ(_Ia)n)qz(lwn)
unde AL este A, cu conditia Q. (iw,)=0:
AY =G (i0,)6" (Hiw,) g3 (1,)G5” (miw,)AZ (i) A (-, ) A7 (i@, )AL (-iw,). (41)

Tinand cont de solutia (33)
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A2 (i, ) A (i,) =—@, (42)

si definitiaq), obtinem

2
D, - (Ai‘”)z[ o —1] =0 (@3)
Se vede ca aceasta conditie, pentru ca acest determinant sa fie zero, corespunde cazului de egalitate
A=%1/2, ceea ce corespunde supraconductivitatii singlete.

in al cincilea capitol, a fost dezvoltati o abordare diagramatica pentru modelul Anderson-
Holstein in ipoteza unei interactiuni Coulomb puternice a electronilor de impuritati, precum si a
unei interactiuni puternice electron-fononice a acestor electroni cu fononii optici.

Hamiltonianul modelului Anderson-Holstein are forma:
H=H,+ th + thb + Hel_ph,
Hy =Y e(k)C, C. +> el f +Usnn,,
ko >

_ 1

J2
1 *
Hyp = —= > (V, £,C. +V.C. 1),
hyb \/W e~ k ko k “ko

Ho g = AN, n:Zna, n =f’f

+

(a+a’), p=—(a

2

1
H,, = ha)o(a*a+5), q —a), (44)

unde g si p sunt coordonatele locale si impulsul fononilor optici, @, este frecventa lor si

a(a”),C._(C. ) sunt operatorii de anihilare (creare) al fononilor, electronilor de conductie si,

electronilor de impuritii, respectiv, (k) este energia cinetici a electronilor de conductie, &) este
energia locala a electronilor de impuritati (ambele valori energetice sunt calculate de la nivelul
potentialul chimic al sistemului s, : e(k) =&(K) -, &% =2° - p,, U, este repulsia Coulombiand
pe un singur nod a electronilor impuritatilor cu spini opusi, V. este elementul matriceal de

hibridizare, N este numarul de noduri ale retelei, § este constanta de interactiune electron-

fononica.
Deoarece ambele dintre aceste interactiuni sunt considerate a fi puternice, ele au fost incluse
in Hamiltonianul cu aproximatie zero, in timp ce operatorul Hamiltonianului corespunzator

hibridizarii d-starilor ale electronilor localizati cu starile s(p)- a electronilor de conductie a fost
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considerat o perturbare. Pentru a exclude termenul liniar in coordonatele fononului, a fost folosita
transformarea Lang-Firsov [32].
In acest caz interactiunea puternica electron-fononica determini formarea de polaroni cu

nori de fononi ,,grei” care inconjoard atomul de impuritate. In acest caz, apare un nou grup de

produse medii, format din operatorii norului fonon @, (rlr2 |r3r4). Pentru acest grup a fost propusa

o teoremd Wick generalizata, obtinutd folosind aproximarea Laplace 1n limita de cuplare puternica.
, (7172|7374) =0, (71 | TS)(DO (Tz | 74)+ D, (71 | 74)CD0 (72 | 73) (45)

Generalizarea (45) la argumente multi-time este considerata teorema lui Wick pentru functiile
Green a norilor de fononi in regimul polaronilor puternic cuplati.

In limita de cuplare puternici @ >>1 pe care o ludm in consideratie, folosind aproximarea

Laplace, transformata Fourier a functiilor Green a aproximarii zero a norilor de fononi @, (iQ2) a

fost calculata in [33, 34] si are forma:

20,
QO+’

C

D,>1Q) = , @, =0®,. (46)

Aceasta expresie este un propagator armonic al modului colectiv al fononilor apartinind unui nor

polaron cu o frecventa colectiva o, (conceptul de oscilatii colective libere ale norilor de fononi care

inconjoara polaroniti).
Folosind tehnica diagramatica, a fost investigata dinamica norilor de fononi ai polaronilor,

stabilind procesul de renormalizare a frecventei lor colective.

i 1)
P(iQ) = < 47
(1€) Q* + 0’ + 20, J1(iQ) (47)

Polul acestei ecuatii determina renormalizarea frecventei fononului colectiv. Noua frecventa este

determinata din ecuatie
E’ - +2w,I1(E) =0. (48)

Cea mai simpla functie de polarizare I1, (iQ) in conditii de paramagnetism si in stare normala, este

determinata de cele mai simple functiile Green de aproximare zero ale electronilor de conductie

G, (iw) si electronilor de impuritati localizati g; (iw—iQ)
Hz(iQ):—%ZGg(ia))gg(ia)—iQ). (49)
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Aceste funcii au fost calculate in cea mai simpla aproximare si, indnd cont de ele, relatie (49) are

forma:

Hz(iﬂ)ﬁ;w{i CRUTRN .

Q—e(k) +e, ef 0 11 P 41

(50)
e L)
iQ—e(k)+U +¢, e#® 41 "Y1
Folosind ecuatia (48) pentru cazul T = 0 la densitatea zero a starilor electronice p(E):
1 [LE<W]|

E)=— 51
p(E) ZW{O,E>|W| (51)

In aceasta teza a fost investigata dependenta energiei de mod colectiv E in raport cu parametrul de
hibridizare V (Fig. 7). Aici W este latimea benzei. A fost constatat ca modul colectiv al norilor de

fononi 1n cazul lui T =0 scade pe masura ce hibridizarea creste.

E., eV

0.08 —

008 —
.04
0.02 —
) NVoeV
\
0.00 * ] + !
0.0q 0.0s Q.10 0.1s 0.zq

Fig. 7. Energia modului colectiv E in functie de parametrul de hibridizare V pentru diferite

latimi de banda: W=0,5 eV (linie continui) si W=1¢eV (linie intrerupta). La calcularea altor
parametri, au fost luate urmaitoarele valori: wc=0,075¢l ,U=585¢eV , ¢, =-0,095¢€V .

A fost formulat un sistem de ecuatii de tip Dyson care definesc relatia dintre functiile Green
totale ale electronilor de impuritati si functiile lor de corelare, precum si un sistem de ecuatii Dyson
pentru functiile Green complete ale electronilor de conductie si operatorii lor de masa. S-au obtinut
diagramele pentru functiile de corelare ce corespund primului ordin al teoriei perturbatiilor, atat in
stare normala, cat si in cea supraconductoare. S-a dovedit ca functiile de corelare ale ecuatiilor de
tip Dyson ale electronilor localizati coincid cu operatorii de masa ale ecuatiilor Dyson pentru

functiile Green ale electronilor de conductie.
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CONCLUZII STRECOMANDARI GENERALE

Toate obiectivele tezei au fost realizate. In teza a fost dezvolti abordarea diagramatici a
cuplarii puternice propusa de V.A. Moscalenco in an. 1991 [15, 16] pentru a studia proprietatile
termodinamice ale sistemelor descrise de modelul Hubbard, efectul de corelatie inter-orbitala,
precum si efectul combinat al interactiunilor puternice Coulomb si electron-fononice asupra
proceselor electronice in aceste sisteme.

Studiile au fost realizate pe baza modelului Hubbard, modelelor Hubbard si Anderson al
impuritatii dublu degenerate si modelului Anderson-Holstein, care ia in consideratie, pe langa
interactiunea puternica a electronilor intre ei, dar si. interactiunea electron-fononica. In acest ultim
caz, se presupune ca ambele interactiuni sunt puternice.

Tehnica diagramatica dezvoltata in teza se bazeaza pe teorema lui Wick generalizata pentru
nebilinearitatii Hamiltonienilor de aproximatie zero se rezolva luand in considerare structurile
multiparticule - functiile Green ireductibile. Aceste functii ireductibile reflecta atat fluctuatiile de
spin, de sarcina, cat si fluctuatiile de perechi ale sistemului. Teorema lui Wick generalizata a fost
utilizata pentru sisteme de electroni localizati in starile d(f)- in toate modelele, in timp ce pentru
subsistemul de electroni in starile s(p-) in modelul Anderson al impuritatii dublu degenerat si fononi
optici ,,liberi” in modelul Anderson-Holstein, a fost folosita teorema lui Wick obisnuita. Teorema
lui Wick a fost formulata si pentru propagatorii norilor de fononi in regim de interactiune electron-
fononica puternica.

fn primul rand, in teza se dezvolta tehnica diagramatica pentru modelul Hubbard, iar cu
ajutorul acesteia este doveditd proprietatea de stationaritate a potentialului termodinamic al
modelului. A fost introdus conceptul de functie Green de tunelare si a fost obtinuta o ecuatie de tip
Dyson pentru aceasta. A fost gasit un operator de masa, care, atunci cand constanta de expansiune a
dezvoltarii teoriei perturbatiilor A este egala cu 1 (pe care am introdus-o in Hamiltonian), coincide
cu functia de corelare. in continuare, am stabilit relatia exactd dintre functia Green uni-particula si
potentialul termodinamic al sistemului (datoritd faptului ca acesta din urma este exprimat prin
media diagramelor puternic cuplate pentru operatorul de evolutie). Aceasta relatie contine integrare
suplimentara peste constanta de expansiune A. Pentru a omite aceasta integrare, a fost introdus un
functional special compus din diagrame scheletice ale operatorului de evolutie si a fost facuta o
variatie a acestui functional in functie de operatorul de masa pe care l-am gasit si am constatat ca
este egalda cu zero. Apoi punand A = 1, comparand acest functional cu diagramele pentru
potentialul termodinamic si, identificind coincidenta acestora, am stabilit proprietatea de

stationaritate a potentialului termodinamic al modelului Hubbard. O teorema similard a fost
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demonstratd pentru starea supraconductoare. In acest caz, S-a presupus existenta perechilor
supraconductoare de electroni si cvasi-medii Bogoliubov non-zero. Functiile Green ireductibile in
faza supraconductoare pot contine orice numar par de operatori de creare si anihilare a fermionilor,
in timp ce in faza normald numairul ambelor tipuri este acelasi. In acest sens, am folosit conceptul
interferenta particulelor si a golurilor in stare supraconductoare. Comparand rezultatele obtinute cu
cele pentru modelul Anderson periodic [17], am ajuns la concluzia cd, din punct de vedere
termodinamic, modelul Anderson periodic se transformd in modelul Hubbard daca inlocuim
functiile lui Green ale electronilor de conductie in modelul Anderson periodic cu functiile Green de
tunelare ale modelului Hubbard.

in al doilea rand, teoria diagramatici de cuplare puternici a fost generalizati pentru
sistemele cu degenerare orbitala. Si anume, pentru analiza modelul Anderson al impuritatii si
Hubbard dublu degenerate, a fost construita o teorie a perturbatiilor in limita atomica pentru ambele
modele. Pentru modelul Anderson, functia spectrala este de asemenea definita in aceasta limita. in
ambele modele, au fost obtinute ecuatii de tip Dyson pentru functiile Green uni-particule al
electronilor localizati si care puternic interactioneaza. A fost aratat ca teoria diagramatica a
modelului Hubbard orbital degenerat se dovedeste a fi similara cu modelul orbital nedegenerat daca
in acesta din urma inlocuim functiile numerice Green cu matrice de ordinul doi in care elementele
diagonale corespund tranzitiilor inter-orbitale si elementele nediagonale corespund tranzigiilor intra-
orbitale. In cea mai simpld aproximare a diagramelor in lant pentru modelul Hubbard, a fost
calculata densitatea starilor electronice, care este determinata de densitatea zero a starilor. Am aratat
ca in aceasta aproximare, cazul special al umplerii la jumatate a benzilor de energie electronica ale
sistemului corespunde doar starii dielectrice a sistemului. Un rezultat similar in aceasta aproximare
este cunoscut pentru modelul Hubbard nedegenerat, cdnd densitatea starilor electronice este egala
cu functia zero a densitatii starilor si are forma po (E*-p%)/E [ 35].

in cadrul modelului Anderson dublu degenerat, sumand o clasa infinitd de diagrame de un
anumit tip, am obtinut o expresie aproximativa pentru functiile de corelare (in special, pentru
parametrii de ordine supraconductoare) si am determinat densitatea starilor electronice. Am aratat
ca la temperaturi scazute, starea sistemului poate fi doar metalica, iar efectul de corelatie inter-
orbitala are o contributie pozitiva la aceasta stare metalica. Am obginut si analizat ecuatiile liniare
pentru parametrii de ordine a starii supraconductoare si am formulat o conditie pentru
implementarea supraconductivitatii singletice si determinarea temperaturii critice in sistem.

in al treilea rand, a fost dezvoltata o abordare diagramatica pentru modelul Anderson-
Holstein al impuritatii in presupunerea unei interactiuni Coulomb puternice a electronilor de

impuritati si a unei interactiuni puternice electron-fononice a acestor electroni cu fononii optici. In
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acest caz, toate interactiunile din sistem au fost incluse in Hamiltonianul de aproximatie zero, iar
extinderea intr-0 serie de teorie a perturbatiilor a fost realizata dupa parametrul de hibridizare. S-a
aplicat transformarea canonica Lang-Firsov, care a redus problema studiata la luarea in considerare
a polaronilor in miscare (electroni inconjurati de nori de fononi grei). Studiind dinamica norilor de
fononi, a fost aratat ca pe masura ce parametrul de hibridizare creste, energia modului colectiv de
vibratii ale fononului scade. De asemenea, am obtinut ecuatii de tip Dyson pentru functiile
polaronice Green in cazul general (inclusiv functiile anormale Green) si a fost obtinuta o
coincidentd a operatorilor lor de masa cu operatorii de masa pentru sistemul electronilor de
conductie.

Contributia personalid a autorului la rezultatele prezentate in teza: autorul a studiat si
analizat literatura de specialitate pe tema tezei, a stapanit tehnica diagramatica pentru sisteme
puternic corelate, a efectuat si a analizat toate calculele, a analizat si sintetizat rezultatele si a
contribuit la redactarea si pregatirea desenelor si manuscriselor publicatiilor legate de rezultatele
prezentate In aceasta teza.

Recomandari:

Este, de asemenea, interesant sa se ia in consideraie functiile ireductibile Green atunci cand
se analizeaza tranzitia metal-izolator Mott in cadrul modelului Hubbard dublu degenerat, precum si
calculul caracteristicilor termodinamice ale modelului, cum ar fi, de exemplu, capacitatea termica
specifica.

Se poate presupune ca perechile Cooper formate din d-electroni intr-o stare fard nori de
fononi inconjurati au o contributie mai semnificativa la supraconductibilitatea modelului Anderson
al impuritatii decat cele formate din electroni intr-o stare cu nori de fononi grei. Aceasta ipoteza

poate fi confirmata printr-un studiu suplimentar al modelului Anderson-Holstein al impuritatii.
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AHHOTAIUA
K AuccepTanuu «JuarpaMMHBbIH aHAJM3 CHCTEM CHJIbHO KOPPEJTUPOBAHHBIX
3J1eKTPOHOB, B3aMMO/I€iCTBYHOIIHUX MeXKIAY COO0M M ¢ ONTHYECKUMH (DOHOHAMM,
npeacrapjeHnoil Upunoii Yedborapb Ha coMCKaHUe YY€HOI CTeNeHH JOKTOPa PU3ndecKux
Hayk no cnenuaibHocTu 131.01 «MaremaTnyeckas pusuka», Kunmundy, 2024

Juccepranus HanyucaHa Ha PYCCKOM S3BbIKE U COCTOUT W3 BBEJEHUS, 5 IjaB, 3aKIIOUEHUS U
PEKOMEHIallUi, CIUCKa JIuTepaTypbl u3 152 mcrounukoB. Juccepranms comepxut 143 crpaHul
OCHOBHOTO TeKcTa, 29 pucynkoB u 307 ¢opmyn. Pesynprarel nuccepranuu onyOinKoBaHbl B 16
paborax.

KuroueBble cjioBa: nuarpaMMHasi TEXHUKA, CHUJIBHO KOPPEIMPOBAHHBIE CHCTEMBI, TeOpema
Buka, mnepexon MeTami-IuaNeKTpuk MoTTa, BBICOKOTEMIIEpATypHash CBEPXIIPOBOJUMOCTb,
IBYKpPaTHO BBIPOXJEHHAs MoJenb Xab0apja, IBYKpAaTHO BBIPOXKICHHAs MOJENb AHJEpPCOHA,
MoJieab AHIepcoHa-XoJICTeHa.

Henan quccepranmum: 10Ka3aTh CBOWCTBO CTALIMOHAPHOCTH TEPMOJMHAMHUYECKOIO MOTEHLMANA
Mozenu XaObapja; ucciaenoBaTh BIMSHHUE KaK BHYTPUOPOUTAIBHOTO, TaK U MEKOPOUTAIBHOTO
KOppeNsUOHHOTO 3(PQeKTa Ha JIEKTPOHHBIE MPOIECCH OPOMTAIBHO BBIPOXKICHHBIX CHCTEM, a
TaK>Xe POJIM CHIIBHOTO B3aUMOJACHCTBUSI ONITUYECKIX (POHOHOB C 3JIEKTPOHAMHU Ha CBOMCTBA CUIILHO
KOPPEIUPOBAHHBIX 3JIEKTPOHHBIX CUCTEM.

3agauu qUccepTAlMM: PAa3BUTh JUATPAMMHYIO TEXHUKY A7 Mojenu Xab0apaa, IByKpaTHO
BBIPOXKJIEHHBIX Mozenell Xab0apia u AHiepcoHa, a Tak ke AHJepcoHa-XOJCTeHHA, ¢ MOMOILbIO
KOTOPO# MOJIYyYUTh COOTBETCTBYIOIINE YPABHEHUS U TUHAMUYECKUE BEIMYMHBI.

Hayynass HOBM3HA M OpPHUIMHAJIBHOCTH Ppe3yJbTaToB. bbUIO J10Ka3aHO CBOMICTBO
CTAllMOHAPHOCTH TEPMOAMHAMHUYECKOTO MOTEeHIMana Moaenu Xab60apma. B pamkax IByKpaTHO
BBIPOXKACHHOW MOJETH TMOKa3aHo, 4To B mnpuOmmwkeHnn Xabbapaa-I cimydail TOJIOBHHHOTO
3allOJTHEHUS 30HBI, COOTBETCTBYET TOJIBKO JIUAJNIEKTPUYECKOMY COCTOSHUIO, a OpOUTAJIbHO-
BBIPOXKJIEHHAs! TEOPHS OKAa3bIBAECTCS aHAIOTMYHOM OpOMTaNIbHO HEBBIPOXKICHHOM, €CIIU B TIOCTIeIHEN
3aMEHUTh 4YHUCIIOBbIe (yHKUIMU ['puHA ABYXPANHBIMH MATpPUIlAMH, B KOTOPBIX JHaroHalbHBIE
AJIEMEHThl ~ COOTBETCTBYIOT  MEXKOPOWTAlIbHBIM  II€pexojiaM, a  HEJUaroHaJbHblE  —
BHYTPHOPOUTATIBHBIM MepexosiaM. B pamkax JBYKpaTHO BBIPOXIEHHON Mojenu AHJEpCOHa ObUIO
MIOKa3aHO, 4YTO Tpd HU3KUX TeMIepaTypaxX, COCTOSHHE CHCTEMbl MOMKET OBbITb TOJBKO
METAJUINYECKUM, a MEXKOPOUTAIBHBIA KOPPEISUOHHBINA 3P PEKT JaeT NOJ0KHUTEIbHBIN BKIIAJ B 3TO
METAIJINYECKOE COCTOSIHME; OBLIM MOJYy4YeHbl U MPOAHATM3UPOBAIN JIMHEMHbIE ypaBHEHUS IUId
CBEpXMPOBOSIIUX IapaMeTpPOB TMOpAAKa U CHOPMYJIUPOBAHO YCIOBUE Ui pean3aluu
CUHIJIETHOM CBEPXIPOBOJAMMOCTH M ONPEIENEeHUs KpUTHUecKod TemmepaTypsl. C MOMOUIbIO
JAMarpaMMHOM TEXHHMKHM Oblla IpoaHaJU3UpoBaHa MoJelb AHJepcoHa-XoJcTeliHa, B paMmKax
KOTOpOI ObLIa UCclieZJoBaHa NWHAMUKa (POHOHHBIX 00sakoB. [loka3aHO, YTO KOJIJIEKTUBHAS MOJAA
(oHOHHBIX 00s1aKoB B ciydae | =0 3aTyxaer mo Mepe ycuieHus THOpUAU3AIIH.

IHonyyeHHble pe3yJbTAThI, CINOCOOCTBYIIIHME PElICHUI0 BAKHOM HAY4YHOHM 3agauM,
3aKJII0YAl0TCd B OOOOIEHUH JUAarpaMMHOM TEXHMKHM CHUJIBHOM CBsi3M MOCKaJI€HKO Ui aHaln3a
Mozaenmu Xab0apaa, NBYKpPAaTHO BBIPOXKICHHBIX Mojenel XaObapma u AHACPCOHA, a TaK XKe
AHnepcoHa-XoCTelHa, YTO IO3BOJIIET MCCIEAOBATh CBOMCTBA CHJIBHO KOPPEJIMPOBAHHBIX
MaTepuasoB, B TOM 4YHCJIE€ C OpPOUTAIBLHBIM BBIPOXKIECHHUEM 3JIEKTPOHHBIX YPOBHEW M C CHIIBHOMN
3JIEKPOH-(OHOHOH CBSI3BIO.

TeopeTuyeckass 3HAYMMOCTb ¥ NMPHUKJIAAHAA HEHHOCTb. /[MarpaMMHBIN MOAXO0[ aHAIU3a
CHWJIBHO KOPPEJIUPOBAHHBIX CUCTEM U PE3YJIbTAaThl, KOTOPBIE OH MO3BOJISAET MOIYYUTh MPEACTABIISET,
KaK METOAOJIOTHYECKYIO U (PyH/IaMEHTAJIbHYIO, TaK U MPUKJIAJHYIO B IEPCIIEKTUBE LIEHHOCTbD.

BHenpenune Hay4dHBIX Ppe3yJabTATOB: HCCIEIOBaHUS, NPEICTaBICHHBIE B  JTOH
JMCCepTaIK, ObUTH YCIIEIITHO BHEJPEHBI B paMKax HarmoHaibHOTro mipoekTa (11.817.05.02F).
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ADNOTARE

la teza ,,Analiza diagramatica a sistemelor cu electroni puternic corelati ce interactioneazi
intre ei si cu fononii optici”, elaboratia de Irina Cebotari pentru conferirea gradului stiintific
de Doctor in Stiinte Fizice doctor in stiinte fizice la
Specialitatea 131.01”Fizica matematica”, Chisiniu, 2024.

Teza este scrisd in limba rusd si constd din introducere, 5 capitole, concluzii generale si
recomandari, bibliografie din 152 de titluri. Teza contine 143 pagini de text de baza, 29 de figuri si
307 de formule. Rezultatele tezei au fost publicate in 16 lucrari stiintifice.

Cuvinte cheie: tehnica diagramatica, sisteme puternic corelate, teorema lui Wick, tranzitie
metal-izolator Mott, supraconductivitate la temperaturi inalte, modelul Hubbard dublu degenerat,
modelul Anderson dublu degenerat, modelul Anderson-Holstein.

Scopul tezei: demonstrarea proprietatii stationaritatii fatd de operatorul de masa al
potentialului termodinamic al modelului Hubbard; studiul influentei efectelor de corelatie atat
intraorbitale, cat si interorbitale asupra proceselor electronice ale sistemelor orbital degenerate,
precum si, rolul interactiunii puternice a fononilor optici cu electronii asupra proprietatilor
supraconductoare ale sistemelor electronice puternic corelate.

Obiectivele tezei: dezvoltarea tehnicii diagramatice pentru modelul Hubbard, modelele
Hubbard si Anderson dublu degenerate, precum si Anderson-Holstein, cu ajutorul careia sa se
obtina ecuatiile si marimile dinamice corespunzatoare.

Noutatea stiintificad si originalitatea rezultatelor: A fost Qemonstraté proprietatea de
stationaritate a potentialului termodinamic al modelului Hubbard. In cadrul modelului dublu
degenerat, se arata ca in aproximarea Hubbard-1, cazul semi-ocuparii benzii, doar starea dielectrica
se observa, iar teoria orbital degeneratd se dovedeste a fi similara cu cea orbital nedegenerata, daca
in cel din urma inlocuim functiile numerice ale lui Green cu matrici patrate, in care elementele
diagonale corespund tranzitiilor interorbitale, iar tranzitiile nediagonale — intra-orbitale. In cadrul
modelului Anderson dublu degenerat, s-a demonstrat ca la temperaturi scazute, starea sistemului
poate fi doar metalicd, iar efectul de corelatie interorbitald contribuie pozitiv la aceastd stare
metalica. Au fost obtinute si analizate ecuatii liniare pentru parametrii de ordine supraconductori si
a fost formulatd o conditie pentru realizarea supraconductivitatii singlet si pentru determinarea
temperaturii critice. Tehnica diagramatica a fost dezvoltata pentru modelul Anderson-Holstein, si cu
ajutorul acesteia a fost studiata dinamica norilor de fononi Se aratd cd modul colectiv al norilor de
fononi in cazul lui T =0se descompune odata cu cresterea parametrului de hibridizarii.

Rezultatul obtinut care contribuie la solutionarea unei probleme stiintifice importante
constd in generalizarea tehnicii diagramatice a lui Moskalenko pentru analiza modelului Hubbard,
modelelor Hubbard si Anderson dublu degenerate, precum si Anderson-Holstein, ceea ce il face
este posibil sd se studieze proprietatile materialelor puternic corelate, inclusiv cele cu niveluri
electronice de degenerare orbitala si cu cuplare puternica electron-fononica.

Semnificatia teoretica si valoarea aplicativa. Abordarea diagramatica a analizei sistemelor
puternic corelate si a rezultatelor pe care le permite sa le obtind este atat de valoare fundamentala,
metodologica cat si aplicativa de perspectiva in viitor.

Implementarea rezultatelor stiintifice: cercetarea prezentatd in aceastd teza a fost
implementata cu succes in cadrul unui proiect national (11.817.05.02F).
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ABSTRACT
to the thesis "'Diagram analysis of systems of strongly correlated electrons interacting with
each other and with optical phonons”, presented by Irina Chebotar for conferring the
scientific degree of Ph.D. in Physics, Speciality 131.01”’Mathematical
Physics”, Chisinau, 2024.

The thesis has been written in Russian and consists of Introduction, 5 chapters, general
Conclusions and recommendations, List of 152 references. The thesis contains 143 pages of basic
text, 29 figures and 307 formulae. The results presented in the thesis are published in 16 scientific
papers.

Keywords: diagram technique, strongly correlated systems, Wick's theorem, Mott metal-
insulator transition, high-temperature superconductivity, twofold-degenerate Hubbard model,
twofold-degenerate Anderson model, Anderson-Holstein model.

The purpose of the Thethys: the proof of the property of stationarity of the thermodynamic
potential of the Hubbard model; studying the influence of both intra-orbital and inter-orbital
correlation effects on the electronic processes of orbitally degenerate systems, as well as the role of
the strong interaction of optical phonons with electrons on the superconducting properties of
strongly correlated electronic systems.

Research objectives: the development of the diagram technique for the Hubbard model,
twofold-degenerate Hubbard and Anderson models, as well as Anderson-Holstein, obtaining the
corresponding equations and dynamic quantities.

The scientific novelty and originality of the results: The stationarity property of the
thermodynamic potential of the Hubbard model was proved. Within the framework of the twofold-
degenerate model, it is shown that in the Hubbard-I approximation, the case of half-filling of the
band corresponds only to the dielectric state, and the orbitally degenerate theory turns out to be
similar to the orbitally nondegenerate one, if in the latter we replace the numerical Green's functions
with two-row matrices, in which the diagonal elements correspond to the interorbital transitions,
and off-diagonal — intra-orbital transitions. Within the framework of twofold-degenerate Anderson
model, it was shown that at low temperatures, the state of the system can only be metallic, and the
interorbital correlation effect makes a positive contribution to this metallic state; linear equations
for superconducting order parameters were obtained and analyzed, and a condition was formulated
for the realization of singlet superconductivity and for determining the critical temperature. The
diagram technique was developed for the Anderson-Holstein model, and the dynamics of polaron
phonon clouds was studied using it. It is shown that the collective mode of phonon clouds in the
case of T=0 decays with increasing hybridization.

The obtained result that contributes to the solution of an important scientific problem
consists in the generalization of Moskalenko's diagrammatic technique for the analysis of the
Hubbard model, the two-fold degenerate Hubbard and Anderson models, as well as Anderson-
Holstein, which allows us to study the properties of strongly correlated materials, including those
with orbital degeneracy of electron levels and with strong electron-phonon coupling.

Theoretical significance and applied value. The diagrammatic approach to the analysis of
strongly correlated systems and the results that it allows to obtain is of fundamental, methodological
and applied value in the future.

Implementation of scientific results: the research presented in this thesis was successfully
implemented within the framework of a national project (11.817.05.02F).
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