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= Newtons Gesetz fiir die Geschwindigkeit v (w) der Elektronen
mit Masse m und Ladung e im elektrischen Feld E(w):

eE(w) = —icom¥ (w) + 235 (w) .
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= [solator: es flieRt kein Strom, auch wenn wir eine (kleine)
Spannung anlegen.

= Etwas genauer: bei Temperatur T = O verschwindet der Realteil
des Tensors der Gleichstrom-Leitfahigkeit,

DC (T _ _ Tim T : = e :
Oup(T=0) = limlim lim R {0ap(d, 0T} ;
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= In der Kategorie II ist ein Vielteilchen-Problem zu losen. Hierzu
gehoren Isolatoren aufgrund
4. der Elektron-Elektron Wechselwirkung (Mott Isolatoren).

= Die Klassifizierung ist rein theoretisch: in realen Materialien sind
stets alle Wechselwirkungen prasent. Isolatoren werden benannt
nach dem dominanten Mechanismus.

= ‘Gemischte Falle’ werden mit Begriffen wie ‘Mott-Anderson
Isolator’ belegt.
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4. Endliche Temperaturen

= Vorteile der Energielticke:
1. leichter zu berechnen (Einteilchen-Grofie!);

2. relevante Energieskala, die mit thermischen Energien kgT
verglichen werden kann.

= [st die Energieliicke groR gegen die Temperatur, so zeigt die
Leitfahigkeit ein aktiviertes Verhalten,
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= Wechselwirkungen V;, die ‘klein’ gegen T und V sind, werden in
der Nahe des Quanten-Phasentiibergangs wichtig:
|IA — Ac| wird zum Kkleinen Parameter der Summe T + V.

= Konsequenz:
geordnete Phasen ‘verbergen’ den Quanten-Phasentibergang.

= Vollstandiges Phasendiagramm
(Ubergange konnen erster oder zweiter Ordnung sein):
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1. Prinzip

= Annahmen:
1. perfekt periodisches Gitterpotential der Ionen

2. keine Elektron-Elektron Wechselwirkung

= Konsequenz: Einteilchen-Problem
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= Energieliicke fiir Einteilchen-Anregungen

A = Min |E (k) — Ey,(K) | .

k.mmn

= Schematische Zustandsdichten
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2. Bloch-Wilson Ubergang in Ytterbium unter Druck

= Leitfahigkeit bei einem Quanten-Phaseniibergang

-2
5 \ 19.7kbar »; 8 kbar

17.4 kbar 13.9 kbar
ol

9.6 kbar
1 atm

.i/’/

= Aufgrund des Drucks verandern sich Matrixelemente der
Hybridisierung zwischen d und f Elektronen, ein Loch-Ellipsoid
verschwindet unter Druck.

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 20/40



V Peierls Isolator




V Peierls Isolator

1. Prinzip




V Peierls Isolator

1. Prinzip

= Annahmen:
1. statisch deformierbares Gitter
2. stark anisotrop: quasi-eindimensional

3. einzelnes Band am Fermi-Wellenvektor kg

4. Kelne kleKtron-rlektron ywechselwilrkung



V Peierls Isolator

1. Prinzip

= Annahmen:
1. statisch deformierbares Gitter
. stark anisotrop: quasi-eindimensional

2
3. einzelnes Band am Fermi-Wellenvektor kg
4. keine Elektron-Elektron Wechselwirkung




V Peierls Isolator

1. Prinzip

= Annahmen:
1. statisch deformierbares Gitter
. stark anisotrop: quasi-eindimensional

2
3. einzelnes Band am Fermi-Wellenvektor kg
4. keine Elektron-Elektron Wechselwirkung




V Peierls Isolator

= Die Ladungsdichtewelle
+ kostet elastische Energie proportional zu §2

¢+ bringt kinetische Energie proportional zu 52 1n(5)




V Peierls Isolator

= Die Ladungsdichtewelle
+ kostet elastische Energie proportional zu §2

¢+ bringt kinetische Energie proportional zu 52 1n(5)

= Die geordnete Phase existiert nur bei tiefen Temperaturen
(thermodynamischer Phaseniibergang).
Die Ladungsdichtewelle zeigt eine Einteilchen-Liicke.




V Peierls Isolator

= Die Ladungsdichtewelle
¢ kostet elastische Energie proportional zu §°
¢ bringt kinetische Energie proportional zu 6% In(5)
= Die geordnete Phase existiert nur bei tiefen Temperaturen

(thermodynamischer Phaseniibergang).
Die Ladungsdichtewelle zeigt eine Einteilchen-Liicke.

= Bandstruktur des Peierls Isolators bei Temperatur T = O
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2. Peierls Ubergang in KsMo;¢O0j30 (blaue Bronze)

= Leitfahigkeit bei einem thermodynamischen Phaseniibergang
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= Bei tiefen Temperaturen ist die Gitterverzerrung stabil, die

Ladungsdichtewelle zeigt eine Liicke fiir stromtragende
Einteilchen-Anregungen.
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1. Prinzip

= Annahmen:
1. stark fluktuierendes Gitterpotential
2. einzelnes Band an der Fermienergie Er

3. keine Elektron-Elektron Wechselwirkung

= Konsequenz: Anderson-Modell mit dem Hamilton-Operator
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= Streuung an einer einzelnen Verunreinigung (U, i, =0 liefert:
(L — 2) makroskopisch ausgedehnte Streuzustande,
zwel lokalisierte ‘bonding’ und ‘anti-bonding’ Zustande

= Streuung an vielen Verunreinigungen liefert:
lokalisierte und ausgedehnte Zustande,

separiert durch die Mobilitatskanten E&l’z)

= Anderson-Isolator: endliche Liicke zwischen der Mobilitatskante




VI Anderson Isolator

= Schema der Zustandsdichte als Funktion der Starke der
Verunreinigungsstreuung
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= Schema der Zustandsdichte als Funktion der Starke
Verunreinigungsstreuung

)
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= Ein Quanten-Phasenubergang kann induziert werden

¢ durch Variation der Starke der Verunreinigungsstreuung o6 im

Verhaltnis zur Bandbreite B (schwierig)

¢ durch Auffiillen des Bandes (Dotierung andert EF)
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2. Anderson-Ubergang in dotiertem Silizium (Si)/Germanium (Ge)

= P/Sb Atome: Donatoren fiir Elektronen und Streuzentren.
Die Zahl der Streuzentren kann erhoht werden durch Hinzufiigen
von gleichen Mengen P/Sb und Bor (B) (‘Kompensation’).

= Problematisch: kritischer Exponent v in o o< (n — n¢)" ist schwer
zu bestimmen - experimentell und theoretisch!

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 27/40
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3. Exponentenpuzzle (Theorie)

= Theoretische Vorhersage fur v aus der Entwicklung in € = d — 2:

1 9

v(d) = - - Z5(3)63 +0 (e

Leider ist £(3) = 1.2 und € = 1 in d = 3 Dimensionen!

= Chaves-Grenze fir Anderson-Modell:
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3. Exponentenpuzzle (Experiment)

Resultate der Thomas-Gruppe
v = 0.5
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3. Exponentenpuzzle (Experiment)

—
o
(=

£
o
e
=2
(=]

o(0) (Q'em!)

Resultate der Thomas-Gruppe Resultate der Lohneysen-Gruppe
v = 0.5 v =1.3

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 29/40
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2. Mott-Ubergang bei halber Bandfiillung, N = L

i. Schwache Wechselwirkung (U < W)
Die Zustande an der Fermikante Er = O sind ausgedehnt,
es gibt keine Energieliicke

S
%

)
y

Metallischer Grundzustand
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(a) Band fur Doppelbesetzungen: oberes Hubbard-Band
(b) Band fiir Lochanregungen: unteres Hubbard-Band

AVEYAVA —— Ay VEAYA — AYVARYA
(a)
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Einteilchen-Zustandsdichte

Isolierender Grundzustand
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3. Qualitatives Phasendiagramm des Hubbard-Modells

= Nur im Limes hoher Dimensionen kann das Phasendiagramm
quantitativ studiert werden - schwieriges Problem!

= Phasendiagramm der Dynamischen Molekularfeld-Theorie

paramagnetic metal

antiferromagnet :

= Alle qualitativen Phasen sind vorhanden

= Viele Gruppen finden auch Phasentiibergange erster Ordnung bei
endlichen Temperaturen

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 35/40
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4. Phasendiagramm von Vanadium-Sesquioxid (V»03) unter Druck

<« +Cr
004 0-02

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 36/40



VII Mott Isolator

4. Phasendiagramm von Vanadium-Sesquioxid (V»03) unter Druck

~+Cr +Ti—
004 002 0 002 004

Reales Material, kein Hubbard-Modell:
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4. Phasendiagramm von Vanadium-Sesquioxid (V»03) unter Druck

Reales Material, kein Hubbard-Modell:
1. es gibt mehrere 3d-Bander an der Fermikante

2. die Elektron-Gitter Wechselwirkung ist relevant,
nahe der Uberginge treten starke Volumenianderungen auf

3. die Elektron-Elektron Wechselwirkung ist langreichweitig, eine
konsistente Beschreibung der Abschirmung fehlt

FLORIAN GEBHARD: Warum gibt es Isolatoren? - p. 36/40
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All das ist (noch) zu kompliziert fiir heutige theoretisch/numerische
Verfahren, aber:

Wir machen Fortschritte!
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