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Korelacje elektronowe



Przykłady

Przykłady układów, w których występują zjawiska indukowane
oddziaływaniami między-elektronowymi

✓ Atomy i molekuły: widma energetyczne

Tlenki metali przejściowych: stan Motta, AF, SC, SDW, CDW
Przewodniki organiczne: SC, AF
Skręcone dwu-warstwy grafenowe: stan Motta, AF, SC
Kryształy molekularne: siły van der Waalsa, metalizacja
wodoru(?)
Kropki kwantowe, urządzenia w skali nano: widma energetyczne
”sztucznych atomów”, SB, SC(?), stan Motta(?)
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Hamiltonian

ĤN =

N
∑

i

[

−
ℏ

2m∇̂2
i + V̂({ri})

]

+
1
2
∑

i ̸=j
V̂e−e(ri − rj)

N
i

i ci ci
i j

tij ci cj

1
2 i j

k l

Vijkl ci cj cl ck

N N EN N
HF

i r i r i i r

Energia korelacji / ”Stupidity energy”

Ec Eex EHF
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Przybliżenia - modele niskoenergetyczne

Model Hubbarda - najprostszy model opisujący układy silnie
skorelowane

Ĥ = t
∑

ij,σ
â†

iσâjσ + U
∑

i
n̂i↑n̂i↓

https://arxiv.org/abs/0812.1988
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Czynniki i kryteria
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Metoda badawcza



Metody

✓ Metody dokładne (Exact Diagonalization, Configuration
Interaction)

✓ Kwantowe metody Monte-Carlo
✓ Metody wariacyjne (w tym wariacyjne Monte-Carlo)
✓ DMRG
✓ ...
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Metoda EDABI

EDABI = Exact Diagonalization Ab-Initio (Spałek et al.)
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Układy wodorowe



Molekuła H2

M.Suchorowski, Praca
Inżynierska, WFiIS AGH (2020)

A.P. Kądzielawa, A. Bielas, M.
Acquarone, A.B., M.M. Maśka, J.
Spałek, New Journal of Physics

(2014)
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Wigner, Huntington, Ashcroft

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

• Ashcroft: Lekkie jądro (proton) + sprzężenie elektron-fonon -
nadprzewodnictwo w temperaturze pokojowej? (1968)

R. P. Dias and I. F. Silvera, Science 355, 715–718 (2017)
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Benchmark models

D. Vollhardt, Physics 13, 142 (2020)
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Atomizacja w 1D

A.P. Kądzielawa, AB, J. Spałek, Physical Review B 92, 161101(R) (2015).
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Atomizacja w 1D

A.P. Kądzielawa, AB, J. Spałek, Physical Review B 92, 161101(R) (2015).
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Atomizacja w 2D

AB, A.P. Kądzielawa, J. Spałek, Physical Review B 96 (8), 085101 (2017).
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Atomizacja w 2D

AB, A.P. Kądzielawa, J. Spałek, Physical Review B 96 (8), 085101 (2017).
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Wariacyjna Metoda Monte-Carlo

VMC→ układy o większej liczbie cząstek/orbitali
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Stabilność dystorsji Peierlsa

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

Rozumowanie przy założeniu braku oddziaływań elektron-elektron!
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Stabilność dystorsji Peierlsa: (H2)n → (H)2n

AB, A. P. Kądzielawa, J. Spałek, Physical Review B 98, 085112 (2018)
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Stabilność dystorsji Peierlsa: (H2)n → (H)2n

AB, A. P. Kądzielawa, J. Spałek, Physical Review B 98, 085112 (2018)
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Płaszczyzny miedziowo-tlenowe



Kupraty

Bednorz & Müller (1986)
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Model trójpasmowy

Hamiltonian trójpasmowy - model płaszczyzn miedziowo tlenowych
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Stan nadprzewodzący

M. Zegrodnik, AB, M. Fidrysiak, J. Spałek, Phys. Rev. B 99, 104511 (2019)
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Stan nadprzewodzący

AB, M. Zegrodnik, J. Spałek, Phys. Rev. B 101, 214504 (2020)
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Stan nadprzewodzący

AB, M. Zegrodnik, J. Spałek, Phys. Rev. B 101, 214504 (2020)
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Własności magnetyczne i przerwa ładunkowa

AB, M. Zegrodnik, J. Spałek, Phys. Rev. B 101, 214504 (2020)
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Sieci kropek kwantowych



Motywacja
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Motywacja

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

Symulator kwantowy Modelu Hubbarda

Ĥ = t
∑

ij,σ
â†

iσâjσ + U
∑

i
n̂i↑n̂i↓
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Motywacja

P.A. Mortemousque et al.,Nature
Nanotechnology vol. 16, pages

296–301 (2021)

L. Du et al., Nature Communications
9, 3299 (2018)
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Motywacja

Schemat urzędzenia zaproponowany
w T.Byrnes et al., Phys. Rev. B 78,

075320 (2008)

Czy można emulować kupraty?

https://wikipedia.org
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Metoda

Punktem startowym jest hamiltonian zadany w przestrzeni
rzeczywistej

Ĥ =
∑

i,µ,σ
ϵµi ĉ†i,µ,σ ĉi,µ,σ +

∑

i,j

∑

µ,ν

∑

σ

tµνij ĉ†i,µ,σ ĉj,ν,σ

+
1
2
∑

i,j,
k,l

∑

µ,ν,
γ,τ

∑

σ,σ′

Vµνγτ
ijkl ĉ†i,µ,σ ĉ†j,ν,σ′ ĉl,τ,σ′ ĉk,γ,σ

Potencjał
QD

Spektrum
izolowanej

QD

Konstrukcja
bazy

Wanniera

Wyznaczenie
amplitud

{tij},{Vijkl}

Określenie
hamil-
tonianu

VMC
⟨ΨN|Ĥ|ΨN⟩ ≈ EG
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Izolowana kropka kwantowa i jej widmo
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Baza Wanniera, obraz nieoddziałujący

V0 ↗ =⇒ W ≡ |ϵmax
0 (k)−ϵmin

0 (k)| ↘
W
kB

≈ 1(K)

V0 ↗ =⇒ ϵmin
1 (k)− ϵmax

0 (k) ↗
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Hamiltonian dla układu oddziałującego

ĤQDL = T̂ + Û+K̂+ V̂+ Ĵ ,Z = 5

2.5 (meV) ≲ V0 ≲ 4.5 (meV)

d = 7.5 (nm)
4t2

1
U > J1

Uporządkowanie AF?
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Uporządkowanie magnetyczne

AB, M.P. Nowak, M. Zegrodnik, Physical Review B 104, 245430 (2021)
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Przerwa ładunkowa - sygnatura stanu Motta

µ(δ) ≈
E(Nel)− E(Nel −∆Nel)

∆Nel
,∆CG = lim

δ→0−

µ(δ)− lim
δ→0+

µ(δ)

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

AB, M.P. Nowak, M. Zegrodnik, Physical Review B 104, 245430 (2021) 38



Parowanie nadprzewodzące

AB, M.P. Nowak, M. Zegrodnik, Physical Review B 104, 245430 (2021) 39



Konkluzje



Konkluzje

• Sygnatury przejścia Motta w niskowymiarowych układach
wodorowych, atomizacja; wpływ korelacji na dystosję Peierlsa

• Charakterystyka podstawowych własności elektronowych
płaszczyzn miedziowo-tlenowych w spójnym obrazie
wariacyjnym

• Wykazanie możliwości skonstruowania sztucznej nano-sieci
wykazującej własności obserwowanych w związkach na bazie
miedzi

Korelacje elektronowe istotne w różnorodnych układach
(uniwersalność)
Przenikanie zagadnień fizycznych z metodologicznymi
Złożoność - problem z intuicyjnością
...intuicyjność - obraz Wanniera
Relacja między Ee e a Ekin uniwersalność (U W 1)
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miedzi

✓ Korelacje elektronowe istotne w różnorodnych układach
(uniwersalność)

✓ Przenikanie zagadnień fizycznych z metodologicznymi
✓ Złożoność - problem z intuicyjnością
✓ ...intuicyjność - obraz Wanniera
✓ Relacja między Ee−e a Ekin → uniwersalność (U/W > 1)
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Dziękuję za uwagę
andrzej.biborski@agh.edu.pl
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