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Przyktady

Przyktady uktadow, w ktorych wystepuja zjawiska indukowane
oddziatywaniami miedzy-elektronowymi
v' Atomy i molekuty: widma energetyczne
v Tlenki metali przejSciowych: stan Motta, AF, SC, SDW, CDW
v Przewodniki organiczne: SC, AF
v Skrecone dwu-warstwy grafenowe: stan Motta, AF, SC
v

Krysztaty molekularne: sity van der Waalsa, metalizacja
wodoru(?)

V' Kropki kwantowe, urzadzenia w skali nano: widma energetyczne
"sztucznych atomow”, SB, SC(?), stan Motta(?)
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Energia korelacji / "Stupidity energy”

Ec = Eu" - EHF



Przyblizenia - modele niskoenergetyczne

Model Hubbarda - najprostszy model opisujacy uktady silnie
skorelowane
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Czynniki i kryteria




Metoda badawcza




v Metody doktadne (Exact Diagonalization, Configuration
Interaction)

v' Kwantowe metody Monte-Carlo

v Metody wariacyjne (w tym wariacyjne Monte-Carlo)
v" DMRG

v



Metoda EDABI

EDABI = Exact Diagonalization Ab-Initio (Spatek et al.)
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AB, A. P. Kadzielawa, J. Spatek
~ Computer Physics Communications 197,
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Uktady wodorowe




Molekuta H,

EDABI 15 —0—
mVMC 15—

\jglet x2

225 free-atom limit
aml : : : o 1 2 3 4 5 & 7 8
R[ag] H(ao)
M.Suchorowski, Praca A.P. Kadzielawa, A. Bielas, M.
Inzynierska, WFilS AGH (2020) Acquarone, A.B., M.M. Maska, .
Spatek, New Journal of Physics
(2014)
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Wigner, Huntington, Ashcroft

- Wigner i Huntington: atomizacja (metalizacja) molekularnego
wodoru? (1935)

- Ashcroft: Lekkie jadro (proton) + sprzezenie elektron-fonon -
nadprzewodnictwo w temperaturze pokojowej? (1968)
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Benchmark models

D. Vollhardt, Physics 13, 142 (2020)

Ground-State Properties of the Hydrogen Chain: Dimerization,
Insulator-to-Metal Transition, and Magnetic Phases

Mario Motta, Claudic Genovese, Fengjie Ma, Zhi-Hao Cui, Rmdy Sawaya, Garnet Kin-Lic Chan, Natalia Chepiga
Phillip Helms, Carlos Jiménez-Hoyos, Andrew J. Millis, Ush Ray, Enrico Ronca, Hao Shi, Sandro Sorella
Edwin M. Stoudenmire, Steven R. White, and Shiwei Zhang (Simons Collaboration on the Many-Electron
Problem)

Phys. Rew. X 10, 031058 — Published 14 September 2020

Towards the Solution of the Many-Electron Problem in Real
Materials: Equation of State of the Hydrogen Chain with State-of-
the-Art Many-Body Methods

Mario Motta, David M. Ceperley, Garnet Kin-Lic Chan, John A. Gomez, Emanuel Gull, Sheng Guo, Carlos A.
Jiménez-Hoyos, Tran Nguyen Lan, Jia Li, Fengjie Ma, Andrew J. Millis, Nikolay V. Prokof'ev, Ushnish Ray,

Gustavo E. Scuseria, Sandro Sorella, Edwin M. Stoudenmire, Qiming Sun, Igor S. Tupitsyn, Steven R. White,
Dominika Zgid, and vei Zhang (Simons Collaboration on the Many-Electron Problem)
Phys. Rev. X 7, 031059 — Published 28 September 2017; Erratum Phys. Rev. X




Atomizacja w 1D
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A.P. Kadzielawa, AB, ). Spatek, Physical Review B 92, 161101(R) (2015).



Atomizacja w 1D
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Atomizacja w 2D
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Atomizacja w 2D
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Wariacyjna Metoda Monte-Carlo

VMC — uktady o wiekszej liczbie czastek/orbitali
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Stabilnosc dystorsji Peierlsa

"One-dimensional equally spaced chain with one electron per ion is
unstable” Peierls (1955), Frolich (1954)

(k) e(k)

Rozumowanie przy zatozeniu braku oddziatywan elektron-elektron!



Stabilnosc dystorsji Peierlsa: (H), — (H)ay,
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Stabilnosc dystorsji Peierlsa: (H,),, — (H)a,
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Stabilnosc dystorsji Peierlsa: (H,),, — (H)a,
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Ptaszczyzny miedziowo-tlenowe




Bednorz & Miller (1986)
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Model trojpasmowy

Hamiltonian trojpasmowy - model ptaszczyzn miedziowo tlenowych
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Stan nadprzewodzacy

D. Rybicki et al.,

Nat. Commun. 7,11413 (2016)
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Stan nadprzewodzacy
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Stan nadprzewodzacy
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Wtasnosci magnetyczne i przerwa tadunkowa
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Sieci kropek kwantowych




Motywacja

Global Gate,
Metallic Gates

Insulator
—

Aly,Ga,As
—

AB, M.P. Nowak, M. Zegrodnik,
Physical Review B 104, 245430 (2021)
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Motywacja

u, kgT
Toolbox 7 ™
control Y,
# \#*
>
Fermi-Hubbard e

description
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T. Hensgens et al., Nature vol. 548, pages 70-73 (2017)

Symulator kwantowy Modelu Hubbarda
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Motywacja

PA. Mortemousque et al,Nature
Nanotechnology vol. 16, pages
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Motywacja
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w T.Byrnes et al., Phys. Rev. B 78,

075320 (2008)
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Punktem startowym jest hamiltonian zadany w przestrzeni
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Izolowana kropka kwantowa i jej widmo
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Baza Wanniera, obraz nieoddziatujacy

Construct Wannier basis {wfl"j (r)}
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Hamiltonian dla uktadu oddziatujacego

Construct interacting Hamiltonian &
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Uporzadkowanie AF?
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Uporzadkowanie magnetyczne
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Przerwa tadunkowa - sygnatura stanu Motta
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Parowanie nadprzewodzace
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Parowanie nadprzewodzace
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Konkluzje




Konkluzje

- Sygnatury przejscia Motta w niskowymiarowych uktadach
wodorowych, atomizacja; wptyw korelacji na dystosje Peierlsa

- Charakterystyka podstawowych wtasnosci elektronowych
ptaszczyzn miedziowo-tlenowych w spojnym obrazie
wariacyjnym

- Wykazanie mozliwosci skonstruowania sztucznej nano-sieci
wykazujacej wtasnosci obserwowanych w zwigzkach na bazie
miedzi
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Konkluzje

- Sygnatury przejscia Motta w niskowymiarowych uktadach

wodorowych, atomizacja; wptyw korelacji na dystosje Peierlsa

- Charakterystyka podstawowych wtasnosci elektronowych

ptaszczyzn miedziowo-tlenowych w spojnym obrazie
wariacyjnym

- Wykazanie mozliwosci skonstruowania sztucznej nano-sieci

{\

NN

wykazujacej wtasnosci obserwowanych w zwigzkach na bazie
miedzi

Korelacje elektronowe istotne w roznorodnych uktadach
(uniwersalnosc)

Przenikanie zagadnien fizycznych z metodologicznymi
Ztozonosc - problem z intuicyjnoscia

..intuicyjnosc - obraz Wanniera

Relacja miedzy E._. a Ej;, — uniwersalnosc (U/ W > 1)
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Dziekuje za uwage
andrzej.biborski@agh.edu.pl
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