Theoretische Festkorperphysik Prof. Heermann 75

1.6 Metall-Isolator Ubergang

1.6.1 Mott-Ubergang

Falls die Atome im Festkorper weit genug auseinander sind, bricht das Bloch-
bild zusammen. Angenommen, wir hétten ein Elektron pro Einheitszelle:

e Wenn die Atome nahe genug zusammen sind (d.h. ein geniigender
Uberlapp da ist), dann haben wir ein Metall, falls die Blochwellen
die Eigenzustéinde der Elektronen sind.

e Wenn die Atome weit genug auseinander sind (d.h. ein kleiner Uber-
lapp), dann sind die Elektronen stark gebunden. Es gibt korrelierte
Wellenfunktionen, und der Festkorper ist Isolator.

Nehmen wir nun an, dass wir ein Gas von wechselwirkenden Elektronen mit
der Dichte p hétten. Dieses Gas iiberdeckt einen gleichférmigen positiven
Hintergrund, der die elektrostatische Ladung vernichtet. Weiter sei T' = 0.
Wie im Bild 1.46 fithren wir nun eine Punktladung Ze ins System.

Abbildung 1.46:

Das Elektronpotenzial #ndert sich um 6U(r), wobei r die Entfernung von
der zusétzlichen Ladung ist.

3p(r)

Anderung in der Elektronendichte
bei Punkt r

Abbildung 1.47: Anderung der Potenzialenergie und Ladungsdichte bei der
Einfiihrung zusétzlicher Ladung
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(N = [37 D(e)de, n: Dichte der Elektronen)

SU(r) sollte eigentlich nicht nur die Anderung der Potenzialenergie eines
Elektrons bzgl. einer Ladung Ze sein, sondern sollte auch noch das Feld
der anderen Elektronen beinhalten, die von der Ladung angezogen wurden.
OU (r) ist deshalb ein selbst-konsistentes Potenzial.

Anderungen in der Elektronendichte korrespondieren mit den Anderungen
der Ladungsdichte, also Anderungen im Potenzial. Mit der Poisson-Gleichung
konnen wir es betrachten:

1
V26p(r) = —=6bp(r),
€0

wobei §p(r) die Anderung der Ladungsdichte am Punkt ist, der eine Entfer-
nung r mit der zusétzlichen Ladung hat

V() = —}fm(r)

— —(=¢) —onr)
Dler)

= (=2 v
0 ——
—(—€e)dp
62 D(GF)
= —0
e V 14
Wir nehmen nun an, dass die Lésung wie 3 7rZ€ f)r nahe der Ladung sind:
Ze 2 D(er)
S = —Ar 2.2
14 47‘(‘607”6 ;A e V

1/X heiBt Thomas-Fermi-Abschirmlinge. Die ist das Analogon zum Hochtemperatur-
Plasma die Debye-Hiickel-Abschirmlinge fiir tiefe Temperatur.

Beim genauen Hinsehen bekommen wir dann eine Oszillation fiir das Poten-

zial ¢ und die Ladungsdichte, die Friedel-Oszillation.

A

o(r)

Friedel-Oszillationen

/

A\

r

Abbildung 1.48: Friedel-Oszillation von dem Potenzial ¢
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\2 (3772)1/3 me® s (3%2)1/3 4nl/3
 w2h%q " T ag

~1

wobel ag = mh—;llweo der Bohr’sche Radius von H ist.
Andererseits ist D(ep) fiir ein freies Elektronengas

3 N

Dler) = 53

Tr: Fermi- Temperatur.

Angenommen, wir hitten H-Atome vorliegen, die sehr nahe beieinander
seien. Dann ist das Blochbild eine gute Approximation, und das System ist
ein Metall, in dem keines der Elektronen an einem H-Atom lokalisiert ist.
Wir erhdhen nun den Abstand zwischen den Protonen. Das Blochbild wird
irgendwann zusammenbrechen.

Wenn A grofl ist (d.h. 1/A < ap), dann ist es fiir das Proton unmdglich,
ein Elektron zu binden, und wir haben Metall. Wenn der Abstand zwischen
Atomen geniigend gro8 ist, dann ist n geniigend klein, so dass 1/A > ay und
die Elektronen kénnen gebunden werden. Dann werden aber alle Elektronen
gebunden, und wir erhalten einen Isolator.

Mott-Kriterium:
Ein Metall-Isolator-Ubergang erfolgt, wenn 1/\ =~ ap:

1 (3%2)1/3 4nt/3

- 3
(574 ™ ap
- n_1/3:4aH.
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1.6.2 Das Hubbard-Modell

Wir betrachten ein teilgefiilltes s-Band mit n Elektronen pro Atom. Seien 1
und € die Blochsche Funktion bzw. die Energie zum Wellenvektor E, die im
Rahmen einer Hartree- Fock-Naherung berechnet wiirden (kein Spin). Weiter

seien C;%_ , i, die Erzeugungs- bzw. Vernichtungsoperatoren fiir Elektronen
S

im Blochzustand (k, s), s = +1. Dann ist:
— +
H = ZaEcEScES (1)
ks
+ 2 > Z</§l§]l\/§’l§’> A P )
2 12 r 172 65181052820%520]“351

77 7 781,89
k17k27k17 2 ’

o 1 o o 1 o
- > [2 < kk’|;|kk’ >— < kk/|;|k’k > ,u];,c%'sck»s (3) (%)

e
Jk

Eal!

(Nur die Wellenvektoren in der ersten Brillouin-Zone werden beriicksichtigt.)
Hierbei ist:

(1) : Bandenergie der Elektronen
(2) : Wechselwirkung

(3) : Potenzielle Energie der Elektronen bzw. der Wechselwirkung mit den
s-Band-Elektronen, und p ist die Besetzungszahl der Zusténde inner-
halb der Hartree-FockN#herung.

Definieren wir nun

1 .
7)i= —— E =(7),
wobel N Anzahl der Atome ist

= = ki (7 — @i;).

1
TN

d;: Orte der Atome (Ein Atom pro Elementarzelle). Weiter sind

und

Setze dieses in (*) ein. Zunéchst der erste Term:
— ~ct =
"= ngcgscks
ks

1 I -
= —iKa; + iKa; .
= NakE E e ieje " e

i
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= TEE e e
nj S K

::Tij
_ P
= ZZTU%CJS'
ij S
Fiir den zweiten Term:
11 ke |1|E/;§/ > k1@ o+ ke 4 Kbl K, @
NZ9 < K1K9 . 1K9 e Cis, € Cjsn€ Cls,€ Cssy
Ry o, L 51052 ijlk

1 1 o P e e - = 1 - -
_ —k1d; —kod; kLa; k'ady St + +
o 2 Z Z N2 Z € ‘e Jerrten < kle‘r‘klkZ > Cis1cjszclszcssl
ijlk S1,52 EI,E%EII,Eé

1 1
- 5 Z Z < ZJ’;’kl > cz-'glc;;QClSQcSSl-

ijlk 51,52
Analog fiir den dritten Term
1 o1 Lo
—ZZ 2 <ij|=|kl > — <ij|=|lk >| puc;icr,
> r r
ijlk s
mit

1 R(G—
il = %Méel (=,

Approximation: Schmales Energieband und damit ¢ in etwa gleich den s-
Orbitalen. Weiter miissen wegen des schmalen Energiebandes die s-Orbitale
Schalen bilden, wobei der Radius klein gegeniiber dem Gitterabstand ist.
= < ii|t|ii >= 1> als alle anderen.

1
= > ) Tychcie+ 512 > nioni—o — I Viinig,
ij o i o 1,0

mit n;, 1= c;;cw. Weiter gilt

[N
h

1 1
1273 é Nzygzin
k

1 1
e —§In§nw = —§INn2 = Const.

Dieser Term kann weggelassen werden. Die weit auflerhalb liegenden Terme
konnen wegen des Screenings der Wechselwirkung durch das Elektronengas
weggelassen werden.

Elektronen diirfen von Nachbarn zu Nachbarn hiipfen. Die Coulombsche
Wechselwirkung wird also in das Hiipfen umgesetzt. Wir gehen von einer
FEin-Bandstruktur aus. Die Hamiltonfunktion des Hubbard-Modells ist

H=t Z Z (c;facjﬁ + Cj,aci,a) + UZ (TR
i ~~

<> o
m::cfci
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Abbildung 1.49:

wobei:

e

i o erzeugt ein Fermion mit Spin ¢ =1, | am Gitterplatz 4
¢i o vernichtet ein Fermion mit Spin o =T, | am Gitterplatz i
t: Hopping-Matrixelement ~ 1 eV
U: Coulomb-Energie ~ 20 eV

< 17 >: Néchste Nachbarn.

Es ist allgemein akzeptiert:

e In 2 und 3 Dimensionen weist der Grundzustand fiir ein halbgefiilltes
repulsives Modell (co > U > 0) anti-ferromagnetische langreichweitige
Ordnung auf.

e Das Zufiigen oder die Wegnahme von Elektronen (Lécher) zerstort die
langreichweitige Ordnung.

e Der Grundzustand fiir U = oo ist ferromagnetisch und hat ein Loch
in einem ansonsten halbgefiillten Band.

e Bei U < 0 bilden die Elektronen singlet gebundene Zusténde.

High-T,: Drei-Band-Hubbard-Modell (Emery-Modell)

Die Hamilton-Funktion hat einen kinetischen Term, der das Hiipfen zwi-
schen C'u — O, sowie zwischen O — O durch die Hopping-Integrale t¢,—0,
to—o beschreibt. Weiterhin ist anstatt einer Kopplungsstdrke U nun die
Kopplungsstérke Ug,, und Uy enthalten.

H= Z Z Tl-jc;gcjg + % Z Z Uijnicnjo  (Emery — Modell)
ij © ij o0

U;;j beschreibt die inter-site Wechselwirkung.

Wir wollen nun Losungsmoglichkeiten fiir das Problem von wechselwirken-
den Fermionen betrachten. Uberlicherweise, um thermodynamische Eigen-
schaften von Systemen mit wechselwirkenden Fermionen zu betrachten, eli-
minieren wir die fermionischen Freiheitsgrade aus der Zustandsfunktion und
fiihren an ihre Stelle bosonische Felder ein. Hierzu bendtigen wir die Fey-
mann Pfadintegraldarstellung und die Identitét:

/oo e_“¢2_b¢d¢ = \/febQ/A‘a, a > 0.
oo a

¢ seien die bosonischen Felder. Fiir Gittersysteme kénnen wir alternativ die
Trotter-Suzuky-Formel verwenden. Sei U > 0 (repulsives Hubbard-Modell)

7z = Tr{eiB(Hf“N)}
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= lim Tr{(e—ﬁ(K—uN)/me—ﬁV/m)m}

m—00
mit H=K+V

[e.e]

N
e*BFU Zzlil T oc / H d¢l€7m¢2/25ﬂf¢l(nm*nu)*ﬁU(mﬁrnu)/?m

=1

Zy = Tr{(ePX —uN)/me—6V/m)m}
= /d¢TT {BC;;AS)CJ'U . ec;Agm)cj-o} ,

wobei Az(f) = Az(f)(gb,a): Spur iiber alle moglichen Konfigurationen der V-
Fermionen.
Nun gilt:

Tr {eczfA%)% e ecj"Ag)cjg} = det (1 +eAY eA(p))
=
L~ /Hd¢lj€¢l2jd€t (1 + e BR/m=V(on1) . . e’ﬁk/m*v(d’lvm)) .
l7j
det (1 4 e BE/m=V(=di1) ... e—ﬁk/m—v(—m,m))
mit K = K — (u—V/2) N: kinetische Energiematrix fiir ein Einteilchen-

Propagator auf dem Gitter und V' (¢;) ist Diagonalmatrix.
Die Zustandssumme der m-ten Zeitscheibe hat die Form

T = / dpe=51] det M; M,
~~
Fermion— Determinante
By -1
By -1
det My = det By -1
1 B,,

Falls eine Elektron-Loch-Symmetrie vorliegt, dann folgt
det M, (¢)e 7 2 V2I4lin) gog g,
= det M| det M; positiv definiert
—[det (MT'M,) = /dqstefdwFlm, o = M M,.
Ebenso fiir M
—  Zp= / dpdipdipyeSer 1911l

Resultate:
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e D=2U>0

— T = 0, halbgefiilltes Band: Ferromagnetisch
— T = 0, halbgefiilltes Band + Elektron: Paramagnetisch

keine Supraleitung

e D=2 U<0
T, = 0 Grundzustand supraleitend und Ladungsdichtewellen mit lang-
reichweitiger Ordnung
Fiir ein nicht halbgefiilltes Band gilt T, > 0

Fundamentales Problem: Minuszeichen-Problem
Sei ein Feld mit  bezeichnet, dann ist der Erwartungswert einer Observablen

A

1 LA

(A) = ——"——

p(x)dz

wobei p(z) die Wahrscheinlichkeitsdichte ist.
Fiir Modelle wie das Ising Modell ist p(z) > 0. Fiir fermionische Systeme
gilt dies nicht im Allgemeinen. Im Rahmen des Hubbard-Modell ist dies
wahrscheinlich eine Konsequenz der Fermi-Statistik.
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o(K) Elektron-Phonon WW

Abbildung 1.50: Dispersionskurve vom Phonon mit der Elektron-Phonon
Wechselwirkung

1.6.3 Elektron-Phonon-Wechselwirkung

In diesem Abschnitt behandeln wir die Elektronen und Phononen zusammen
als ein Vielteilchensystem. Dafiir werden verschiedene Approximationen ge-
braucht:

e Adiabatische Approrimation: Phononen

e Perfektes Gitter: Blochsche Wellen

Wenn wir die Elektronen und die Phononen zusammen behandeln wollen,
dann miissen wir ein Vielteilchen-Problem 16sen, wobei wir auf verschiedene
Fragen mit verschiedenen Approximationen losgehen miissen, z.B.:

e Wie beeinflussen die Elektronen die Dispersionsrelation von Phononen

-,

w(k) ?

o Wie lange ist die Lebensdauer der Phononen bzw. der Blochschen Wel-
len, bevor sie zerfallen?

Daraus koénnen wir auch die Warmeleitfihigkeit bzw. die elektrische Leitféahig-
keit untersuchen.

Elektron-Phonon-Streuung

Fiir den perfekten (ungestorten) Kristall ist die Hamilton-Funktion fiir die
Elektronen (Blochzustand):

_ S bhtpo
He = Z Eksbﬁsbks
ks
und

1
_ +
Hp = 2 <aEnaEn + §> hwEW
k.n

der Phononen. Die gesamte Hamilton-Funktion ergibt sich dann:

Htotal - He + Hp + AV,
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wobei AV die Wechselwirkung zwischen Elektron und Phonon ist.
Nehmen wir an, dass wir die Atome verschieben kénnen, ohne die Wechsel-
wirkungsenergie zwischen Elektron und Atom zu veréndern.

Weiterhin angenommen, dass die Potenzialenergie eines Elektrons im un-
gestorten Kristall

V() = Y5~ (@ +dj))
n,J

ist. n und j sind Indizes von den Zellen des Bravais-Gitters und von den
Atomen in der Zelle. Wenn es beim j — ten Atom von der n-ten Zelle eine
Verschiebung 1, gibt, dann ist die gestorte Potenzialenergie

V() = 307 = (an + dj + jn))-
n,j

Die Wechselwirkung zwischen dem Elektron und dem Phonon AV ist dann:
AV() = VIO -V(E)
= S [50 (Gn+ &+ @n)) = 57— (a0 + d5))]

n7j

Nehmen wir weiter an, dass i, sehr klein ist:

AV() ~ 3 il Vg (F — (a0 + ) )) + O(u3,):
n,jJ

(O(u?n) ist von mehr als einem Phonon erzeugt.)

Mit der Beriicksichtigung der Schwankung des Atoms erweitern wir jetzt die
Potenzialenergie V' (7) des Elektrons mit

V(F) - Zﬁj(F_ lp — dj - 7j’:jn)'
n?j

AV verursacht die Streuung vom Elektron:

< K| AVIFS > — / e (MAV (7 Tug, dir

2
9]
|
%
=
S
T K
3
™
|
St
3
g
&
Sl
~
VS
)l
S
+
S
N——
\_/
m@
=
: 1
ol
=
ol
w
3

mit

und

5 1/2
Al = Gi(qn) | =———] .
in \/N?)]((Ln) <2M(C)chn>

Die zweite Quantisierung von AV hat die folgende Form:

— + 7., . + .
AV = Z bﬁsbk%’ (aq" + a—cfn) OFk gssin
I;E’q'ss’n
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~~~~~~~~ ks
an
K's'
1.BZ (a)
P ks
-an
k's'
1.BZ (b)

Abbildung 1.51: Normaler Prozess der Elektron-Phonon-Wechselwirkung:
(a) b bk, Jagys (D) bgsbg,s,afqn

wobei
. _ E E ut (= 7\ AT iqan 3
sy = /e E F)ZVw] (an +d]))A(Tne ug, ,d’r
njn
/ / — —
njn

:dei§FA§
- ¥ / Agei(F—Feaa)rgs,.

vecy

dawr () X Vv, (F— (d’n + CZ;) )A)f];nei‘f(d"*m ug,, die Periodizitdt des Git-
ters aufweist und als deiﬁl\g (Blochsche Funktion) dargestellt werden
kann.
Orgssin = 0, falls F—Fk+ ¢ kein reziproker Gittervektor ist.

Falls k¥ — k + d = 0, gibt es einen normalen Prozess der Elektron-Phonon-
Wechselwirkung.

Falls K —k+q = g # 0, dann gibt es einen Umklapp-Prozss. Die Hamilton-
Funktion des gesamten Systems kann in der zweiten Ouantisierung darge-
stellt werden:

H - He + Hp + Hefp
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1.BZ

Abbildung 1.52: Umklapp-Prozess der Elektron-Phonon-Wechselwirkung

1
_ + +
= Z <a’1€nal§n + §> hwEn + Z GESbESbES
k,n k,s

. + 7. - +
3 amqnbibes (am+ats,)
kk'qss'n

_|_

wobei He—p, = AV.

Polar-Isolator

Betrachten wir die Wechselwirkung zwischen einem Elektron im Leitungs-
band und genau einem longitudinalen optischen Zweig des Phonons in der
N#he von k = 0. Mit der Storungstheorie zweiter Ordnung erhalten wir:

et 0 3 < k:s|’He,p|rg>< n|He_plks >
ks ks - 6];8 — €n
N - 2
0 ‘< k—q757q77|He—p|k5>‘
pr €
ks

= 0 _ 0 .
an GES (Elgf(j',s T hqu)

o - 2
0 < k_Q757q77|H€*p|kS >‘

€1s h212 { K2 (/{?2 + q2 + 2/;;(7) + hwlfn}

an 2m* ~ |2m~*

- - 2
m* o |< K = @5, @M plFs >|

ks 2m* .
h n q? + Wi —2kq
——

w
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Da wir alles in der Nahe von k = 0 betrachten wollen, kénnen wir e%ert in k
S
entwickeln:

- - 2
2m* - - 2 1 2kq 2kq
pert o _ =" = — - q q
G T G g2 Z’<k 4,8, qnHe—plks >’ e 1 +Jj+q2+<®+q2> +
q * N——
k2 h2k?
= t
const + o + o/
R2k2 < 1 1 )
= const+ —— + —
2 m*  m/
=L

*. Eine konstante Verschiebung des Leitungsbands

* 2q @24]?32 = 0 wegen der Symmetrie k < —k
m ist eine neue renormierte Elektronmasse.

Elektron + Virtuelle Phononwolke = Polaron

Effektive Masse des Elektrons wird durch die Elektron-Phonon-Wechselwirkung

verandert!
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1.6.4 Transport

Der Transport besteht aus drei Komponenten:
e Strom (Elektronen, Phononen, Photonen, Magnonen)
e Treibende Kraft

e Streumechanismus

Strom

Strom, der durch einen Blochzustand getragen wird:

I v
2mi fEinheitszelle [w;‘;svwlgs B QIZ)ESTIZ)ZS dr

= v
fEinheitszelle ¢*¢d7— ks
1 - ow
= ﬁvkE(k,S)_%, E = hw
Vakuum: ,
Ik hk
E=— = v=—
2m m
Kristall: 1 o — ) (k . )
iJ ij
Wenn Isotropie vorliegt, dann ist
Ek
Eo
kmax K

Abbildung 1.53:

Treibende Kraft

E sei ein elektrisches Feld, welches auf die Elektronen wirkt

k k
8 — 8 g
o TE sk _epl%E
ok h ok
0A
(- =Vp)
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Sk E
—_— = —e—
ot h’

d.h., die treibende Kraft &ndert die Wellenvektoren.

Streumechanismus

fzo’E — 0=

J
E
Bei der Streuung ist die Ubergangsrate in einen Zustand k:

/ [w(E, E/)ng, — w(k, E)ng} k' (klassisch),

wobei w(k, k') die Ubergangswahrscheinlichkeit vom Zustand & zum Zu-
stand k und nj die Besetzungswahrscheinlichkeit vom Zustand k ist.

w(k, k') ist symmetrisch, deshalb ist der Fermi-Charakter nicht wichtig.

Boltzmann-Gleichung

Betrachten wir eine Verteilungsfunktion n (7, E, t). E ist ein elektrisches Feld

E

odk
mit = R

—

. el
D :—U-VW—FFVETL—FA

A= [W(Ev E’)”g/ - w(/?, E)ng] d®k' Streuterm.
Theorie der linearen Antwort:

n =mng + ni,

ng Verteilung im Gleichgewicht. Da es sich hier um Elektronen handelt, ist
1

ny=———.

BlER—n) 41

Wir nehmen eine weitere Vereinfachung durch die Annahme, dass keine
rdumlichen Variationen vorhanden sind:

Vin =20
d E - -, - o
===V (no +31/) + [ | noB) +ma () = no(E) —n1<k>] w(F R .
* *k *okk
Terme *, ** und *** kénnen wir in der linearen Antwort vernachlissigen.

Betrachten wir den einfachsten Fall: S- Wellen-Streuung
w(k, k') ist als Funktion von £’ bei festem k konstruiert.

oni(k) _eE. _ dng / E NG
_ By 00 ik kL R)d3k
o~ hige Mk etk k)
—_—
ﬁ ,Relazxationszeit
Ong Ong
vﬂ g = —h_‘”
(Vgno dep  Oep %)
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e Angenommen, das elektrische Feld wird abgeschaltet, dann ist

o = nl(_],f) = ni1= noe_t/T(E).
ot (k)
e Beim stabilen (stationdren) Zustand (%)
. = 3%0
k) =r1(k)eE - vp——.
mi(R) = r(R)eS - 5

Betrachten wir nun den elektrischen Strom

Jo= =) ong el
k.o

- _ 0 i
= Z ng, +ny | evg
Eo ~—~—

*
= =D mev;
io

* ZE,J n%vaefflg = 0, da im Gleichgewicht j = 0

Angenommen, E richtet in z-Richtung aus:

. dng
Joe = — EZ TQQUgEaUE

‘ 9 -
= Oz = Jr 2 /T(k)€21)2%d3k

. on
in Metallen kT > ﬁ TR =06(e — )
Ak = dQk*dk, e = LK
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K

kl
Abbildung 1.54:

Gehen wir nun iiber die s-Wellen-Streuung hinaus. Nehmen wir an, dass
die Streuzentren kugelsymmetrisch sind und dass die Fermi-Flache ebenfalls
kugelsymmetrisch ist

w@j@:mk:@

ony ~on _, 3
= = cE5 +/ (k,0) (na(K) = n1(k)) d*k.

Entwickle in Legendre—Polynome bzw. Kugelflichefunktionen

0) = ZwlPl(cos 0)
!
k) = anmnm(e ©)

Py(cos )

1 (0,
2l+1 P M

-

K k

/d?’kw ni(K') — nl(E))

l
w *
— o1 [a2'y +l Vi Wi (09

Z nl/ lem ,Q ) - iflm(07 ()0))

wy
= 4rC Z 77‘levlm(ev 90) ( - WO)
- 20+ 1

Annahme: E sei jetzt in z-Richtung:

=e ‘E‘ }UE‘ % cos 6

ano

eE. =2
k 9e
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/3
Yio = ECOSH

Im stationéren Fall ist nur nig relevant, als Yig

- G‘E‘ ‘17]; %\/%4—471’0%10 <%—wo> =0

G\E 17];

_471'0 (% —wo)

= n1 =n10Y10(0,9) =

Schreibe:

Magnetischer Transport

In einem magnetischen Feld B ist die Kraft auf ein Elektron:

ﬁ:—eﬁxézh%
dt

on.. . ony
(gtk)mag:%(WB) a%

ono(F) _ oy ¢

ok O Ok
~~

statisch: % =0,n=ng+ny

= Ong e/, =\x0n ng
GE’UE—Fﬁ(UXB)E—?—O

ol

als Funktion von ¥ anstatt von

ovz O 2
a—n_,l = 8711 v_’f, . 12 (Tensor)
ok 00z 9k Ok  hokok

= _Ong e N\ Onp g
= el - I— + — (VX B)———=0
B it b (0% B) o -
Suchen Loésung der Form:
ny = 17 s
wobei A ein konstanter Vektor ist.
- _0ng e /= - v-A
BEva—gO—{—w’U(BXA)— -
~ Jng e /= o A
v(e 850+m*( X ) 7')
=0
, Ing e /= o A
Bge e (B A) ==
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o g P
refl- B2 — A
Oe
° EX:
Bx A=re2% (5 E) +reB x (B x )
Oe

— 2 2
Flis(Be) ) = e (g, Omore (gxg)Jr(Te) goog 5
m* Oe Oe m* m* Oe

Be

m*

Definieren wir w, := ‘

redpi B+ 2% (B x E) + (22)” (B E) B

n GA m m
1 p— p—
1—w2r2
Kubo-Formalismus
Streuung
F -
H" =T+U+ V  —eEx,

H
dann ist die Bewegungsgleichung fiir die Dichtematrix p
ip=[H",p]
p = po+ p1, mit pg = Wlu)ﬂ

ip1 = [Ha PO] +[Ha Pl] - €E[x,p0] - eE[‘rapl]

*: in Theorie der linearen Antwort.
Sei p(—00) = po, E o< et
Sei [n >, |l >,--- eine Basis von Eigenzustinden zu H

Hn >= E,|n > .
Damit gilt
<n|pi|ll > (E; — B, +ia) = eE < n|z|l > (pol - pon) ,

: l 1
wobei -
po eB(EI—1) 41

Wir suchen nach den Losungen der Form p; ~ e

i < nlull >=<nl|lz, H||l >=<nlz|l > (E; — Ey)

i < nlull >

l =
< nl|z|l > E _E.
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l
(,00 _pon) < njvg|l > .
= ev
E —E, E—E,+ia 77"

< n|pi|l >= —ieE

<.7J:> = Tr (pjar)
= > <nlpill ><I|ju|n >

n,l
_ EZ pO PO(En) < n‘]af‘l >< l’]x’n >
En El —En—i-ia
1.
Oy = E <.7:1:>

mit

a—0 1 3 po(Er) — po(En)
El - En

*

< nljz|l ><jz|n > 2mid(E; — Ey)
—_—

koK

el = (M), = (5) oy

*: wegen des thermodynamischen Limes

mit Fermi-Funktion f
1

_ of . ,
Oxz = _W%l:(a_E)E:EZK nlje|l >|*6(E; — E,)
= of Rt 2
a /<6E> l/Zl/k gl >|" dE
F(E)

- (), e

Wegen H = >, H; und J = Y, j; (i ist Index von Teilchen) reduziert sich
die Kubo-Formel fiir das Vielteilchen-Problem auf das Einteilchen-Problem

o= Zr S [T G030 + a0t e at}

FEinzelelektron

Definieren wir nun g, (o) := [;° e~ ot j,dt, dann ist

ow =Tt [ 5 5 (07 )0) + 4, (0)g, 0%
-23(0) = [i(0), H]
/OOO e_o‘t%j(t)dt

= {e—“tj(t)};o +a /OOO eoLj(t)dt
= —j(0) + ag(@)
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— ag(a) —j = i[H, g(a)].

Schreiben wir nun H = Hy + AV und nehmen wir an, dass V keine Diago-
nalanteile in dieser Darstellung hat

< nlg|l >= G101 + gn,i,

mit g;; ;=0
ag(a) = j +i[Ho, g] +iA[V, g].

Vom Diagonalanteil haben wir

agi=ji+iXNY_ Vg — guVin) ,
l/

mit < I|j|l >=: j; und den AuBerdiagonalelementen

(a —iE +iEy) gu = ix(Vwgr — giVir) + 1y (Vargon — gurVim)
Iz

. z: Lll’ Ll/lgl Lll’tl/lgl/ Lll’tl/l
f— e )\2 —_ —_ ; —
o ]l_}—l ( % El — El/ — il El - El/ — il El - El/ — (gl gl)

agy = ji+iX" Y Vel (gv — a) (=2mi) 6(E; — Ey).
~ 7

Multipliziere mit F aa—él

1
= 0y =TT <g_£9x]m> = ETT (pljm) s

mit
of

~E—g.
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1.6.5 Dielektrischer Response-Formalismus

Sei V,+ das externe Potenzial und Vj; das induzierte Potenzial im System

Vveatt

Viotal 1=
Wir betrachten folgendes externes Potenzial
Vet (7, 1) = Vg (F, w)e (Fr=2t)
(Hier wird nur eine Fourierkomponete genommen.)
Viotal (7, t) = Vioml(lg,w)ei(’;ﬂm)

Definieren wir die Dielektrische Funktion E(E,w), welche die Informationen
iiber das Anregungsspektrum des Elektronensystems beinhaltet

Wotal (E, w) = G?L

Betrachten wir nun die Potenzialgleichung

k,w)
)

VQ‘/ext = _47Tpeazta

wobei pg,r die Ladungen sind, die das externe Potenzial erzeugt

—

Pext ('Fa t) = Pe:vt(];;a w)ei( F_Wt) .

Speziell:
pext(F, t) = pemt(];;, W)ei(kf_w:) 6&.

Wir behandeln den Response des Elektronensystems mit Stérungstheorie.
Sei H' die Hamilton-Funktion der Wechselwirkung:

d3 d3l

H = [ ppeanlf)ei (70 “| —
)

. - 4 i
— /Zp(kl)ezk rpext(k:, z —wt &Z 4 lk d37“d3’l“l

k/ k//

— — 4 . MR AY- AT S RN
_ /d3,rd3,rlzZp(kl)pext(k’w)ezgt_efzwt ez(k—k )r ez(k +k )7"
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Sei nun H die Hamilton-Funktion des wechselwirkenden Elektronsystems
ohne den Anteil der Storung, und seien |, >= |n > die Eigenzustéinde
von H mit H|n >= E,|n >. Angenommen, bei t — oo sei der Zustand des

Systems [ >: ‘
—_ Z Unan (t)esznt/h

eins:etgen
A ’< nlpt|0 >’2 ’< n|pz|0 >’2
<pE> 2Pe:vt( fz(w+z5 )t Z k 1 _ k :
hk — | W — Won + 10 W+ wep, + 10

Aus der Potenzialgleichung

- 47

Vve:vt(k:aw) = ﬁpaxt(lg,w)

4 4
‘/total = ﬁptotal = ﬁ (peazt + pind)

1 Wotal
e(k,w) Veat
(Pind)
<pext>

4 2 1 1
L+ —=) |<n|pilo> —
+hk22n:‘ nlpf10 > [w—won—i-ié w—l—won—i-ié]

Ly s ins)

im -
e—0 1 + 1€ T

1+

@
o

1 47 2 2w,
— = + _ Zron
R = 14—1{:2 En ‘<n|pE|O >‘ P{wz—wgn}

4t 2
3 = _W;‘< nlpf10 > {8(w — won) + 3w — won)}

—zh%—\p (H+ H') W

—_——

—% < n|H'|0 > =i (Eo — En)t/n

0
AP
ot "

i 0 / —iwont’ 34/
an = 3 <n]H |0 > e™*ont qt

/ 4 ) t . ’ Ty /
T2 < nlpt (B)]0 > pear(k,w) 75 <—1) / e iwont! =it 0t gy
K\ ) )

ei(wonfwfizg)t

4 bd
th < ’I”L‘,O ( )’0 > pext(kvw)i (Won W= 25)
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et(won—w—id)t

¢ —iwont’ —iwt’ 8’ 341
( e Wont g TWE OV ! =

—o i (Wop — w — 10)

)

Der Erwartungswert der induzierten Ladungsdichte ist:
(z)

< U|p(k)|W >
= Z < Pnlp(F) [t > af amermt

~ Z {< nlp(k)|0 > ate™mt+ < 0|p(k)|n > ane ont|

n





