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1 Einigestber Grundlagen des Einteilchenbildes in wech-
selwirkenden Elektronensystemen

Die gangige Bandstrukturtheorie suggeriert, dass Valenzelektronen in Kristallen in Ein-
teilchenzusinden residieren, deren Dispersionsrelation (Energie gegen Kristallimpuls) als
Banderschemaéber der ersten Brillouin-Zone organisiert werden kann. Andererseits be-
wegen sich die Valenzelektronen im Hintergrundpotential der Iadmapfe in Gestalt einer

i. A. stark wechselwirkenden &$sigkeit, welche z. B. im metallischen Zustand durch
Landaus Konzept einer "Fermi{8sigkeit” beschrieben werden kann, bei dem ein Ein-
teilchenbild nur approximativ nahe der Fermi-Kantélt@keit besitzt. Auch die bekannte
Rechtfertigung ddfr, dass die in Hartree-Fock-Theorie oder in LDA berechneten Ener-
gieparameter individuellen Einteilchenanregungen zugeordnet wefiiemeR, in Form

von Koopmans Theorem, ist approximativer Natur. Sie versagt typischenieiselfimale
Bander, wie sie etwa in vieledbergangsmetallverbindungen anztfea waren.

Von manchen Physikern wurde dieses grundlegende Problem sdhoauf folgen-
de Frage zugespitzt: Existiert eine kanonische Transformation, die das wechselwirkende
Elektronensystem, auch in vereinfachter Form als "Jellium”, in uéablge Freiheits-
gradeiberiihrt, also den Hamiltonian diagonalisiert? Schon damals war klar, dass das
Spektrum neben Energiefirf Einteilchenanregungen auch solclie kollektive Moden
enthalten muss, z. B. Plasmonen, die nicht wie die unterliegenden Elektronen als Fermio-
nen mit Spin, Ladung und Masse auftreten. Weitergehasst Isich sogar streng zeigen,
z. B. in der Form des Theorems von Haag, dass in einem echt wechselwirkenden Vielteil-
chensystem i. A. keine exakte kanonische Transformation auf ein Einteilchenbild existiert.

Fur die Beschreibung der Dynamik eines Systems wechselwirkender Fermionen
existieren hilfreiche approximative Konzepte, welche die Ausbildung kollektiver Moden
und die Formation von "Quasiteilchen” zum Inhalt haben. Letztere tragen die Quantenzah-
len einzelner Elektronen wie Kristallimpuls, Ladung, Masse und Drehimpulse, enthalten
aber einen Anteil kollektiver Bewegung, oft als "Backflow” charakterisiert, und besitzen
daher i. A. eine endliche Lebensdauer. Diese divergiert allenfalls nahe der Fermi-Kante.
Das Quasiteilchenkonzept und damit verbunden das der Feirséigkeit hat sich in ei-
nigen Rallen stark wechselwirkender Fermi-Systeme im Bereich tiefer Temperaturen als
auRerordentlichiitzlich erwiesen, so im Falle d&He-Flissigkeit oder der sog. "Schwere-
Fermionen-Verbindungen”. In andereallen, so bei der Klasse der Hochtemperatur-Supra-
leiter, scheint es in seinen Annahmen "zu einfach” konstruiert zu sein, und zwariauch f
den normalleitenden Zustand.

Im folgenden sollen einig&berlegungen und Modellrechnungen zum Einteilchen-
aspekt von Festitperelektronen vorgebracht werden, die insbesondere auch die Frage
nach der mglichen Existenz von 8ndern wohldefinierter= langlebiger) Quasiteilchen
beleuchten. Da man nicht von vorneherein die Natur solcher hypothetischer Quasiteilchen



kennt, etwa als quantenmechanistherlagerung (Linearkombination) bekannter atoma-
rer Orbitale der Konstituenten des Kristalls oder alternativ von (orthogonalisierten) ebenen
Wellen, scheint der Nachweis von deren Existenz ein ernstes Problem zu séisstEsdh

aber in Form eines Experimentes folgenderma®eseri: In der Regel kann das ionische
Hintergrundpotential im Festkper pro Elementarzelle (nur) eine endliche Zahl n von Va-
lenzelektronen binden. In einer Modellrechnung wird das i. A. durch Baskhng des
Hilbert-Raumes realisiert. Nun ist der Kristallimpisine "gute Quantenzahl'Uf Ein-
teilchenanregungen aufgrund der Gittertranslationsinvarianz des Systems; wir wollen wie
in Lehrbiichern annehmen, dass die Glattheit eines hypothetischiefktieen Einteilchen-
Hamiltonians” die Existenz von stetiger@Bdern in der Dispersion erzwingt, die sich durch
die ganze 1. BZ erstrecken. Dann muss es zu jeklefert genau n diskrete (Entartungen
mitgezhlt) Einteilchenenergien geben, die sich in einem spektroskopischen Experiment
als ideal diskrete und scharfe Anregungspe@kidern sollten. Genau an der Gestalt eines
solchenk—aufgebsten Spektrums liel3e sich also ddili@keitsrahmen eines konventio-
nellen Einteilchenbandbildes festmachen.

Man mag nun einwenden, dass ein auRerhalb des Kristalls mit Imipkiigraparier-
tes Elektron im Kristallinneren aufgrund von Potentialstreuung und Wechselwirkungspro-
zessen zedlt. Wird die Dynamik aber durch einerffektiven Einteilchen-Hamiltonian
bestimmt, so kommen alsdgliche Endzustnde nur dien-hypothetischen Bandzigside
zu diesenk in Frage; allgemein wird man eine quantenmechaniddberlagerung da-
von erhalten. Das registrierte Spektrum wird scharfes—Zacken enthalten, deren Ge-
wichte sich zum Wert 1 aufsummieren. Die gebrochenzahligen AntefleHaktoren”)
beriicksichtigen den Umstand, dass die Wellenfunktion des Ausgangsteilchens noch kei-
ne Eigenfunktion des hypothetischefeitiven Einteilchen-Hamiltonians ist, sondern eine
Linearkombination vom Stiick davon. Im Einteilchenbild, so wie es auch die konven-
tionelle Bandstrukturtheorie vermittelt, kann man also jeder dieser diskreten und scharfen
Resonanzen einen kompletten Bandzustand mit spektralem Gewicht 1 zuordnen, welcher
anteilsnallig nach Mafl3gabe d&s-Faktors im Ausgangszustand enthalten ist.

Diese Interpretatiorél3t sich @ir ein echt wechselwirkendes System aufgrund der Kor-
relationen nicht aufrechterhalten. Dies zeigt schon das Beispiel einer eirzigahale:
Hier existieren zwei 0.B.d.A. entartete Einteilchenanste mitz—Komponente des Spins
gleich ’—50, o = %1, und Energies, = € < 0 = u im betrachteten Regime. Der Fock-
Raum enthlt vier Zusinde, das Vakuum, die beiden Einteilchenaode und einen Zwei-
teilchenzustand mit Energiec 2 U, wobei U das lokale Matrixelement der Coulomb-
AbstoRBung ist. Falls nua+ U > 0 undT = 0, besteht das Anregungsspektruiin &in
Elektron im Ausgangszustamdaus zwei scharfefi-Zacken bei den Energierunde+ U,
jede mit Gewicht,, = 1. Allgemeiner gilt hier

pu’(w) = (WO + Wla')é(w - Eo’) + (Wlfo' + W2)6(w — € — U)’ (1)

wobei Wy, die Besetzungswahrscheinlichkeiten der vier Fock-Raumasddst im ther-
mischen Gleichgewicht sind. Diesen insgesamt vier Resonzen stehen aber nur zwei Einteil-
chenzusinde gegeiiber, so dass hier die partiell&rFaktoren O< ¢, = % < 1 mit echten
Zweiteilchenkorrelationen verkpft sind und nicht aus einer einfachéberlagerung in ei-

ner zugrundeliegenden Einteilchenbasis resultieren. In einer Theorié¢fdktven Feldes
(Hartree-Fock-Theorie) irde man die Situation mit Hilfe zweier Einteilchenzarsde der
Energiee, = ¢, + %U beschreiben, allgemeiney = ¢, + U(f_,), welche eine Coulomb-
AbstoRung durch ein Teilchen der jeweils anderen Spineinstellung mit der durch dessen Be-
setzungszahli_,) gegebenen Wahrscheinlichkeit beksichtigt. Eir einen Grundzustand

im Einteilchensektor mit magnetischer Isotropie ist im betrachtetenBall = (n;) = %



Das Einteilchen-Anregungsspektrum ergibt sich daraus,Zw) = 6(w — &,), im offen-
sichtlichen Widerspruch zu (1). Erst wenn man dfisktive Feld selbst als ein Funktio-

nal der tatachlichen lokalen Besetzung der Niveaus versteht, kann inaspezifische
Zustande (z. B. den Grundzustand) jeweils ein korrektes Ergebnis erhalten. In diesem Fall
verlieren die Energieparameter aber ihre Bedeutung als angide Anregungsenergien
einer Einteilchenbeschreibung. Jedifsergang im Funktional zu Erwartungswertgr )

von Besetzungszahlen ignoriert die dynamisch produzierten lokalen Korrelationen, welche
z. B. einen unmagnetischen Grundzustand mit kleiner Energié, < 0 ernfglichen: Die
Schale wird vorzugsweise nur dann mit einem Teilchen der Spinrichtupesetzt, wenn
keines der anderen Spinrichtuag- dort vorhanden ist. Das momentane magnetische Mo-
ment mittelt sichiiber lange Zeiten hinaus, in denen Teilchenaustausch mit einem "Bad”
(Umgebung) den Spin variiert.

In einer Modellrechnung entnimmt man das Einteilchen-Anregungsspektrum @iner f
den spezifischen Anregungsprozess mit Ausgangszustand der Epergie Erzeugungs-
operatorc;, (v = andere Quantenzahlen) gebildeten Einteilchen-Greensfunktion; élétse |
sich immer in folgender Form schreiben :

1

Cw/(2) = Z— (& — 1) —Zu(2

)

% (2) ist die irreduzible Selbstenergie, die sich z. B. in einér@tgsentwicklung nach der
Wechselwirkung als Summe verbundener Diagramme bereckfienlhre wesentlichen
analytischen Eigenschaften liegen fest: Sie ist holomorph in der oberen und unteren Halb-
ebene der komplexen Energievariabemund das Einteilchen-Anregungsspektrum ergibt
sich aus der Singulaétenstruktur an der reellen Achse:

pull ) = = 1M Gig(w + i6). 3)

Ein Spektrum @ir auf die Elementarzelle besémkte "lokale” Anregungen vom Typ
(="Band”) v ergibt sich durctk—Summation:

pv(w) = —% Z Im G (w +i9). (4)
K

Hierbei istN die Zahl der Zellen im Periodizitsvolumen. Ohne Wechselwirkungen bzw.

in Hartree-Fock- oder konventioneller Bandstrukturtheorie existiert das System als Fermi-
Gas, falls keine Phaséherginge eintreten. Allgemeiner ist nach Luttingefl960) eine
Fermi-Flssigkeit im Kristall durch die Existenz einer Ferm&€he charakterisiert, die
sich analytisch aus der Bedingung

G+ = Gy + REW(E)T-0=0 = k=k (5)

bestimmt. An ihr springen die (auB, ableitbaren) Besetzungszahldém Elektronen im
Zustand k,v) bei T = 0 diskontinuierlich. Auf3erdem bleibt d&s-Raum-Volumen des
Fermi-Korpers trotz Verschiebung der Einteilchenenergign— &, = € + Aeg, UN-

verandert, was als Hinweis auf eine Eins-zu-Eins-Zuordnung der iimgpchen Einteil-
chenfreiheitsgrade zu neuen gesehen werden kann, die allerdings nér-n&pelen Cha-



rakter freier Teilchen annehmen. Hier sei ariggf dass selbst in Abwesenheit langreich-
weitiger Korrelationen unter den Elektronen (Supraleitung, Magnetismus, Ladungsdichte-
wellen etc.) Alternativen zum Fermi-#dsigkeitszustand bestehen (Luttingdigsigkeit,
guantenkritische Punkte etc.).

Im folgenden wird gro3kanonisch gerechnet, d. h. ein festes chemisches Potential wird
in den Einteilchenenergien absorbiert. Insbesondere pifdl = e = 0 festgelegt. Nahe
einer gut ausgespgten Resonanzstelkg, im Spektrum (und insbesondere indich im
Fermi-Fussigkeitszustandif &, naheu = 0) kann man Greensfunktion und Anregungs-
spektrum durch Entwicklung der Selbstenergie vereinfachen:

R

awkv (Bo) + 1M (B + i6)

ZL(V(O-) + I(5) =~ RPZKV(EKV) + (w - Ekv)

- 1 - 1
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(6)

= GKV(‘U + |5) =~ m,

In dieser fihrenden lherungauRRern sich Einteilchenanregungen also durch Loréntz-f
mige Resonanzen im Spektrum mit Breifgp (rlkv ist die Lebensdauer) und Gewich&n,

die nur im Qiltigkeitsbereich einer Fermi-&$sigkeitsbeschreibungirf Energien nahe
ganzen Quasiteilchen zugeordnet werdénrien. Im Rahmen der mikroskopischen Fermi-
Flussigkeitstheorie zeigt man, dass die Quasiteilchenlebensdader$ 0 und|g, —u| —

0 divergiert, genauer:

T = 0(T2, (& — 1)?) fur k — Fermi-Fache (7

Die urspiinglichen Resonanzen der Ausgangsteilchénnlen durch Wechselwirkungs-
effekte stark kaschiert werden, obwohl sie in der Regel Spuren im backflow hinterlassen.

2 Uber Modelle und Vielteilchenmethoden

Konventionelle Bandstrukturtheorie orientiert sich am Bild itineranter Elektronen und be-
nutzt z. B. in der LDA Energiefunktionale, die vom Jellium-Modell inspiriert sind. Da-
gegen sind grundlegende Korrelationgapbmene &ufig mit Modell-Hamiltonoperatoren
studiert worden, die sich eher an ein lokales, quantenchemisches Bild dedripesiiau-

steine anlehnen. In den letzten zwei Jahrzehnten hat dieser lokale Ansatz zuindfeisst

der elektronischen Eigenschaften vobergangsmetallverbindungen entscheidende Bei-
trage geleistet. In Anwesenheit starker lokaler Korrelationen unter den Elektronen ist bei
hohen Anregungsenergien oft die atomare Schalenstrukdigepd, viahrend sich bei tie-

fen Temperaturen und Anregungsenergien exotische Quasiteilchgmdendooperative
Phanomene ausbilden. Seit einigen Jahren wird versucht, diesen Modellstudien zunehmend
realistischere dge zu geben, um sie letztlich zu einem weitgehend parameterfreien uni-
versellen Werkzeug der Festipertheorie zu entwickeln. Hier bietet sich die Perspektive,
auch Suszeptibiliten, TransportkaBzienten und Spektreriif allgemeinere Formen von
Anregungen einheitlich aus einem theoretischen Aufbau zu erzeugen, welcher auch den



Vielteilchenaspekten gerecht wird.

Diese Vision beinhaltet mehrere Schritte, die jedardich breite Problemkreise der
Festlorpertheorie umfassen. Am Anfang steht immer die Auswahl einer Einteilchenbasis
zum Aufbau des Fock-Raumes, die die Formulierung eines Modellhamiltonians in Beset-
zungszahldarstellung gestattet und so die Anwendung guter Vielteilchentechnikig erm
licht. Eine solche Basis muf3 optimal aus@élt werden, um z. B. Wechselwirkungsma-
trixelemente klein und Kglichst lokal zu halten. Alleine bei diesem Schritt schon (und
vielleicht nur dort) lonnen Niherungen wie LDA oder Hartree-Fock eine wichtige Rol-
le spielen, etwa um Abschirmungen unde&tive Feldanteile schon in die Ausgangsbe-
schreibung zu integrieren, so dass Korrelationen den verbleibenden Restwechselwirkungen
zuzuschreiben sind. Im Kristall resultieren so Bloch-Ausle mit itinerantem Charak-
ter. Um nun das lokale Bild zu implementieren, das seine (pezdann entfaltet, wenn
kurzreichweitige Matrixelemente der Coulomb-Wechselwirkung und eine lokale Schalen-
struktur dominieren, sollte man mit geeigneter Phasenwahl in Linearkombinationen der
Bloch-Zustinde jedes Bandes zu gut lokalisierten Wanniegndgniibergehen. Nur die-
ser Weg erhlt einerseits den lokalen Charakter des Problems und garantiert andererseits die
notwendige Orthogonadit der Einteilchenbasis, die z. B. in den kanonischen Antivertau-
schungsrelationeriif Ereugerc;, und Vernichter, von Elektronen in den Basiszastden
zum Ausdruck kommt. Rein atomare Orbitale an benachbarten Zentren imdfeestk
sind ja in der Regel nicht orthogonal zueinandeif3t sich dieser erste Schritt kontrol-
liert durchfihren, veriigt manuber einen Modell-Hamiltonian mit bekannten Parametern;
der Parametersatz kann zum Zweck praktischer Berechnungen, ediisgr®@rdnungsana-
lyse folgend, eingeschnkt werden. Dabeidnnen Einsichteriber atomare Schalen und
molekulare Matrixelemente hilfreich sein, i. P. ist hier Input z. B. aus der Quantenchemie
gefragt.

Eine besondere Schwierigkeit bei Problemen mit groRen lokalendgeitrder Rest-
wechselwirkung liegt in ihrem nichistungstheoretischen Charakter. Bei einem Coulomb-
Matrixelement wiel von der GbR3e etwa der fiktiven Bandbreite oder mehr liegt dies auf
der Hand. Besonders g#frlich ist aber auch die endliche Zustandsdigitem metalli-
schen Zustand um das chemische Potential herum, die evtl. zusammen mit orbitalen oder
Spin-Entartungen Infrarot-Divergenzen im8tngsentwicklungen erzeugt. Einfache Bei-
spiele sind Schwellensingulaiten in der Rntgenstreuung oder der Konddk&kt. Aber
auch die @r die Supraleitung wichtige Cooper-lnstatﬁitiUnd die Nichtanalytizit der re-
sultierenden BC$Jbergangstemperatili, ~ exp[——] im effektiven Wechselwirkungs-
parameteg zeugt von diesem Sachverhalt. Emenﬁihgstheoneam sich nun nicht nur auf
der Restwechselwirkung, sondern alternativ auch auf den Transfer- oder Hybridisierungs-
Matrixelementen des Hamiltonians zwischen benachbarten Zentren aufbauen, die in der
angesprochenen Situation oft weit séulier sind als diethrenden Coulomb-Matrix-
elemente. Dabei verliert man allerdings den Vorteil, die von Feynman angegebenen Re-
geln verwenden zudanen, weil der ungestte Zustand selbst schon nicht mehr im Ein-
teilchenbild beschreibbar ist, vgl. das obige Beispiel der korreliest&thale. Doch auch
hierfur stehen nun gut entwickelte Techniken zur Yering, die mit Kumulanten-Wechsel-
wirkungen, zeitgeordneten Diagrammen oder mit selbstkonsistenten dynamischen Feldern
um dfektive Gitterphtze herum arbeiten. Selbst Wilsons Renormierungsgruppeiagspr
lich fur das Kondo-Problem einer einzigen magnetischéms&lle entwickelt, af3t sich
in diesem allgemeinen Zusammenhang verwenden. Dabei ist klar, dass man in der Regel
in allen Strungsentwicklungen auch dieser Art Klassen von Bgitn bis in unendliche
Ordnung aufzusummieren hat, um die in jeder Ordnung entstehenden Infrarot-Divergenzen
effektiv zu eliminieren. Insofern sind diese Techniken echt "ni¢intsigstheoretisch”; sie
lassen sich aber oft durch endliche Skelettgraphenentwicklungen im Rahmen erhaltender
Naherungen formulieren.



Den Grund @ir das Auftreten von Divergenzen kann man leicht verstehen: Anregungen
von Elektronen der Energiemit Besetzungswahrscheinlichkdife) aus dem Fermi-See
in einen leeren Zustand auf einer lokalen Energieschal&bgétgangsenergig,,, — E, =
AE infolge von Hybridisierungsprozessen mit Amplitudebewirken in zweiter Ordnung
folgende Korrektur an der Selbstenergie des lokalen Ausgangszustandes:

W
N 2 p(e)f(e)
Box(w +10) ~ aV [W de T io-AET <

- AE
~ apeV? Inlw

| —inf(w — AE)|. (8)

Hierbei wird|w — AE| <« W = halbe Bandbreite sowi€ — 0 angenommen, und ist

die Entartung des Einteilchenorbitals auf der lokalen Schale. Die logarithmische Diver-
genzen treten in allen Ordnungen debr@hgsentwicklung auf und bdagrden eine eigene
Energieskald'x ~ exp [—\‘,Azi], pr ~ . die im Ausgangsproblem zéohst nicht er-
kennbar ist, aber z. B. in Anregungsspektren eigene Strukturen erzeugt. Diesmlstark
temperaturaldingig sein und treten in charakteristischétién z. B. als "Abrikosov-Suhl-

Resonanz” oder "Bnder Schwerer Fermionen” auf.

Angesichts der zu erwartenden Komplexheit korrelierter Bandstrukturen haben sich
Studieniiber lange Jahre auf Modell-Hamiltonoperatoren konzentriert, in denen Grundty-
pen von Hybridisierungs- und Wechselwirkungstermen in Verbindung mit einfachen Band-
strukturen und einfachen atomaren Schaler@mdsn auftreten. In den letzten Jahren begin-
nen solche Rechnungen nun realistischer und komplizierter zu werden, und es erweist sich
als auBRerordentlichinzlich fur die Einscktzung der Ergebnisse, wichtige Grunédpb-
mene und ihre typischen Parametergdiigkeiten genau zu kennen. In den 60er bis 80er
Jahren wurde viel Arbeit auf das@®stellenmodell von Anderson verwendet,

1 ST yafal - 1 in At £
H Zefng +URR, + Ksznﬁw "N ka(f;c@ + G, 1)

o

A + Hgand + Hﬁ‘;’b mit A = 1, A =& G (9)

weil es unter anderem die Entstehung magnetischer Korrelationen zu studieren gestat-
tet und weil es im energetischen Regime< 0 < ¢ + U die Kondo-Physik des —
d-Austausch-Modells einbettet; eine formale Abbildung gelingt mit Hilfe der Sttlrie
Wolff-Transformation. In den ersten beiden Termen erkennt man den Hamilt@midref
oben besprochene einzelseSchale (0. B. d. A. am Gitterplatz \R= 0, der Indexf

dient nur zur Unterscheidung), deéchste Term beschreibt ein Band mit nichtwechsel-
wirkenden Zusinden (Index c¢) und der letzte Term eine Hybridisierung zwisdheand
c—Zustnden mit Amplitud&/. Die k-Abhangigkeit dieses Hybridisierungs-Matrixelementes
bestimmt sich durch die lokale Physik: Erfolgt die Hybridisierung zwischenahalen am
selben Gitterplatz (das ist oft durch Symmetrie verboten), so kaniviparV/ unablangig
vonkannehmen. Erfolgt sie zwischen Zaistien an achsten Nachbarn in einem kubischen
Gitter ind Raumdimensionen, so ergibt sich

d
Vi = -2V Z cosksa =V -Ag, a= Gitterkonstante (10)
s=1

Generell &3t sich auch die Dispersiepder Bandzustnde von einem lokalen Standpunkt
aus spezifizieren. In Tight-Bindingatherung ergibt sich z. B. wiedeiirf das kubische
Gitter

& = e + tcAg, (1))

wobeie. das dem Band zugeordnete "atomare” Niveautdmihe Transferamplitude (auch



eine Form von Hybridisierung) zwischeachstbenachbarten Orbitalen ist. Alle denkba-

ren Vielteilchenmethoden wurden an diesem Modell ausprobi@értdie Thermodynamik
existiert eine numerisch exaktésung (Wilsons Renormierungsgruppe, Nobelpreis 1974)
und eine analytisch exakte mit dem Bethe-Ansatz. Insofern dient dieses Modell zur Beurtei-
lung und Eichung auch approximativer Methoden, die auf kompliziertere Modelle mit dem
oben enviahnten Typ von Infrarotdivergenzen angewendet werden sollen. Darunter sind die
von mir mitentwickelten und bevorzugten analytischen Skelettgraphenentwicklungen nach
Transfers und Hybridisierungen, welche die nightghgstheoretischen Skalen der Kondo-
Physik richtig wiedergeben und in gut kontrollierter Weise auch dynamischiégar(z. B.
Spektren) zu berechnen gestatten. Da in diesem Rahmen dermmgésiteilﬁﬁo’ +Hgang

schon Wechselwirkungen e, kann man dazu keine Feynman-Diagramme verwenden;
die Strungsentwicklung besitzt eine von diesem Standard abweichende Form und ge-
schieht mit Hilfe von zeitgeordneten Diagrammen im lokalen Teil.

Von Interesseifr eine Diskussion des Bandbildes sindimith Hamiltonoperatoren
mit Gittertranslationsvarianz. Safbt sich das 8tstellenmodell (10) zum Anderson-Gitter-
Modell erweitern, indem man auf jedem Gitterpla_t]z &tne s-Schale annimmt und mit
dem Band hybridisiereral3t:

2 (D ey, + UALAL) + > e, - % D V(R T o, + e MR )

T ko ko

A

= |:|f + |:|Band + |:|hyb- (12)

Beziglich g und Vi gelten dieselben Bemerkungen wie vorheiddiche einfache Er-
weiterungen betféen die Schalenstruktur (orbitale Entartungen und Austausch-Wechsel-
wirkungen) sowie echte Wechselwirkungen zwisclienind c-Zustinden am selben Git-
terplatz oder zwischenachsten Nachbarn. Diese haben in der Literatur Anlaf3 zu inter-
essanten Studieiiber Spin- und Ladungsordnung§plomene gegeben. In erster Linie
aber diente das Anderson-Gitter-Modell zur Analyse des Verhaltens von Compounds mit
Ubergangsmetall-lonen, die das Zwischenvaleanpimen (homogen kénenter Grund-
zustand mit gebrochenzahliger Schalenbesetzung) zeigen oder sehr sciamadde Bon
Quasiteilchen (Schwere Fermionen) ausbilden. Insbesondere das zuletzt genanote Ph
men Bt sich als eine Art "kollektiver Kondo#Eekt” verstehen. &r das Gittermodell exis-

tiert keine exakte tisung. Die fir das Strstellenmodell (10) eriahnten Methoden lassen
sich aber mit guten approximativen Behandlungen der Gitteraspekte kombinieren; dazu
folgen unten weitere Eduterungen.

Gleichung (12) beschreibt nicht das einfachste nichttrivialevéchselwirkende) Git-
termodell. Man kann @mlich dies—-Schalen auf benachbarten Gittézen durch Trans-
ferterme verbinden und Hybridisierungen mit anderen @uén (oder Bndern) abschal-
ten. Man gelangt so zum Hubbard-Modell

A=Fe-to), > @bw+E80) Ho=Hi(f 0. (13)

j,o ¢n.N.von j

welches direkt die Bandbildung selbst unter dem Einfluf3 von Wechselwirkungen zu studie-
ren gestattet. i ein einfach-kubisches Gitter im nichtwechselwirkenden BaH 0 erhalt

man ein einfaches Tight-Binding-Band mit der Dispersion (11i. Wachsendetl > 0
werden zunehmend lokale Ladungsfluktuationen unifieidr im freien Band dagegen sind

z. B. bei Halbfillung alle vier Kombinationen von?; =01 undn"?l = 0,1 gleich wahr-
scheinlich. Das Regime bei grof3dih > 2t. nahe Halbiillung ist von besonderem In-
teresse, da das Band sich in ein oberes und ein unteres Teilband trennt; die Ausbildung



einer Anregungsicke im halbgsillten Fall impliziert einen Metall-Isolatotbergang. In

der N&he des kritischen Wertés, der Coulomb-AbstoRung kommt es zu ausgepen
Korrelationséfekten: Fir U < U, bilden sich wieder Bnder mit schweren Quasiteilchen
aufgrund des unterliegenden kollektiven Kondibektes, &ir U > U, bleibt ein nahezu
unbewegliches Elektron pro Gitterplatz (das untere Teilband isilgefind virtuelle An-
regungen ins obere Teilband erzeugéieldive antiferromagnetische Austauschwechsel-
wirkungen. Geringe Loch-Konzentrationen in diesem strukturierten Hintergrund-Vakuum
kdonnen niaglicherweise zu Supraleitunditiren, was vielleichtifr die Klasse der Hoch-
Tc—Supraleiter relevant ist. Auch im Anderson-Gitter-ModaB sich die Wechselwirkung

auf den Schalen abschalten; dann ergibt sich ein freies Hybridisierungsmodell, in dem man
eine andere, trivialere Art vonickenbildung vorliegen hat als die oben ahmte. Die
freien Hybridisierungs- und Tight-Binding-Modelle lassen sich trivial analytisskt und
ermbglichen die Identifikation "einfacher” Strukturelemente in Anregungsspektren.

Fur die Losung von Gitterproblemen mit Restwechselwirkungen wurde in den 80er und
90er Jahren ein Approximationsschema entwickelt, welches auf der Dominanz lokaler Kor-
relationen beruht. Zur Beschreibung homogener @ teilt man den Kristall in einen
"effektiven Gitterplatz” und seine "Umgebung” auf. Défektive Gitterplatz besitzt die un-
terliegende Schalenstruktur des Ausgangsproblems inklusive der Wechselwirkungen. Die
zur Schale beitragenden Einteilchenorbitale werden durch Hybridisierung mit der Umge-
bung be- und entilkert, wobei die von der Umgebung bereitgestellte spektrale In&nsit
in selbstkonsistenter Weise aus Elektronen aufzubauen ist, die §btystfektive Gitter-
platze propagieren. In einfachei@llen (wie in den obigen Modellen) wird deffektive
Gitterplatz durch den 8tstellen-Hamiltonian (9) von Anderson beschrieben, in dem aber
die Banddispersiog, in ihrer lokalen Wirkung amféektiven Gitterplatz (d. hk-summiert)
durch eine #ektive energiealiingige Spektralfunktiopr(w) zu ersetzen ist. In der Lite-
ratur wird pr auch als "dynamisches Feld” bezeichnet, und das ganze Schema "Dynami-
sche Mean-Field-Theorie (DMFT)” genannt. Es mu3 abe&érwwerden, dass weder die
Idee des DMFT-Ansatzes zur Zeit der Nam&gpmg neu war (eine Theorie miffek-
tiven Gitterphtzen und ffektiven Spektralfunktionen gibt es seit 1984) noch die genaue
Auspragung der Selbstkonsistenzschleife, die schon seit 1985 als XNCA-Theorie existiert
(Kuramoto). Dieses Approximationsschema hat sich einerseits in dem hier skizzierten Rah-
men als sehr erfolgreich erwiesen und andererseits auch als "einfach” genug, um praktisch
ausgeiihrt werden zu &nnen. Das liegt daran, dass der Gitterteil des Problems, die Propa-
gationliber die Gitterptze der "Umgebung”, mit Random-Walk-Technikenagtwerden
kann und dass andererseits £osungen der féektiven Sorstelle die en@hnten erprob-
ten Verfahren zu (10) zur Vdifung stehen. Technisch besteht dighBrung darin, dass
in der Selbstenergie der Elektronen nur solche Prozesgieksichtigt werden, bei denen
die beiderauf3eren Linien am selben Gitterplatz angreifen. Die Verwendung des dynami-
schen Feldepr stellt dann sicher, dass die Schale auf die Umbesetzung mit atigli-m
chen intermediren Anregungsprozessen reagieren kann. Was allerdings verboten bleibt,
ist die gegenseitige Beeinflussung solcher Prozesse an anderen &itemrpDie dadurch
hervorgerufenen zaszlichen nichtlokalen Korrelationerbknen in Form von nichtloka-
len Diagrammen der geschilderten "Lokal Volletligen Theorie” hinzugaft werden, die
sich mit Hilfe von Kumulanten-Vertizes formulieren lassen.

Die Verbindung der Einteilchendynamik auf deffie&tiven Gitterplatz mit der Teil-
chenpropagation in seiner Umgebuaét sich in einetiberraschend einfachen Weise voll-
ziehen, welche in den 90er Jahren die DMRF $tudien des Hubbard-Modells sehr po-
pular gemacht hat. Von zentraler Bedeutung ist die Konstruktion der Einteilchen-Greens-
funktion G, (2) der auf der korrelierten Schale defektiven Gitterplatzes residierenden
Elektronen als Funktional deffektiven Spektralfunktiopr(w), also

Go(d =Golori 4 (14)



unter Befticksichtigung aller intermedien lokalen Anregungsprozesse. Bei freier Propa-
gation durch das Gitter vermittels Transfer-Prozedsene, zwischen gleichen féekti-
ven Gitterphtzen viirde die in derk—Raum transformierte Einteilchen-Greensfunktion des
kompletten Systems einfach die Gestalt einer geometrischen Reihe haben:

Gir(?) 2 Gu(2) + G, (DA G, (D) + ... = [Co () - tAg ] . (15)

Da nun aber jeder vom ausgéhlten Gitterplatz ausgehende und dorthin wiedetizkr
laufende Random-Walk durch das Gitter in Form einer inneren Schleife bereits als inter-
medare lokale Anregung in (14) biégcksichtigt ist, mufl? man alle geschlossenen Schleifen
aus (15) wieder herausschneiden. Nennt man den Beitrag einer solchen SchBitdies

ist selbst eine mit (15) verwandte Greensfunktion) &gt kich der Schneidevorgang in der
geometrischen Reihe (15) durch eine direkte Kompensation vollziehen, so dass der richtige
Zusammenhang einfach so lautet:

Gir@ = [Go@D ™+ To(2) — tAa] ™ . (16)

Gleichzeitig ergibt sich dielfr (14) gebrauchte Spektralfunktioiffensichtlich als die zur
GreensfunktiorT,. gelbrige:

pr(e) = —SIMT, (0 +16) (17)

Nun bertigt man noch einen expliziten Ausdrudk fie letzte unbekannte GReT,.. Man
kannT, auf unterschiedliche Weise wieder dgf, oderG, zurickfiihren. Die einfachste
davon benutzt die Tatsache, dass die Einteilchen-Greensfur@iofur Anregungen mit
Wellenvektork nachk—Summation wieder diejenigé@f lokale Anregungen auf dentfek-
tiven Gitterplatz geben muf3, al§h,. Bei Verwendung von (16)ir Gy, erhalt man daraus
eine implizite Gleichungiir T,:

G, (2) = % zk] Gi-(2) = % ;[Gg(z)-1 +To(2) - tAg] ™t (18)

Mit der Berechnungsvorschrift (14), (18)rfGy, hat man insgesamt ein in sich geschlos-
senes Schema erhalten. Meist (und auch bei mir) wird dies in Form eines Iterationspro-
zesses abgearbeitet: Mit einer bekannten Funkiidw) (hier gilt es auch, einen geschick-

ten Iterationsanfang zu setzeri)hft man die Berechnung (14) aus, danach bildet man
Go(27! = G, (27! + T,(2), fuhrt dann dik—Summe in (18) mit dem Transferterm aus

mit einem neuen Ergebni&fG, (z) und bildet schlieRlicliberT,(2) = G,(2) ! - G,(2)*

genal (17) eine neue Version ver (w). Konvergenz des Verfahrens wird in der Regel
erreicht, wenn die Parameterwahl nicht zu pathologisch ist. Die strukturelle Klarheit dieses
Schemasdlit sich auchifr Hybridisierungsmodelle undif kompliziertere Schalendyna-
miken beibehalten: Die in den Gleichungen (14) bis (18) auftretendéf&arsind dann

als Matrizen zu verstehen. Obwohl auch die darin auftretenden Invertierungen numerisch
Probleme aufwerfendanen, ist doch die Beherrschung eines guten "Impurity Solvérs” f
(14) das wesentliche technische Element des Verfahrens.



3 Diskussion von Beispielen

Im folgenden werden eine Reihe von Einteilchen-Anregungsspektren gezeigt und bespro-
chen, welche mit Hilfe eines von mir in den letzten Jahren geschriebenen Programmpakets
erstellt wurden. Dieses Paket beruht auf Erfahrungen, die ich in etwa 25 Jahren numeri-
scher Bescaftigung mit den oben skizzierten Problemkreisen gesammelt habe. Es dient
auch zum Kontrollvergleich mit den Programmversionen, die meine Mitarbéitepgzi-

fische Anwendungen schreiben und die diese Zwecke oft schneller sind. Meine eigene
Programmestruktur ist eher auf Flexibditund vielfache Anwendungsiglichkeiten aus-
gelegt als auf spezielle und schnellédungswege. Es beinhaltet Berechnunggglichkei-

ten fur mehrer Modelle mit jeweils mehrererdtungsmethoden unterschiedlicer Qualit

und beruht auf einem Satz von Grundfunktiorééh fir die Darstellung und Verarbei-

tung komplexer, auch singider Funktionen. In vielendfen hat sich gezeigt, dass der
Vergleich numerischer Ergebnisse aus zwei voneinander @angfinerstellten Programm-
strukturen in diesem Feld sehiatalich ist. Wichtig scheint mir eine gewisse eigemsdi-

ge "Intelligenz” der im G-+—Progamm auftretenden Klassen, die optimale Darstellungen
fur Funktionen mit stark ausgeqgten, aber nicht gut vorhersagbaren Strukturen selbst
finden nussen. Ein Beispiel ist in Abb. (1a) gezeigt. Die darzustellende Funktion ist das
Spektrum des PropagatdPg, der die Laplace-transformierte Zeitentwicklung eines Anre-
gungsprozesses auf der leeren korreliesteBchale beinhaltet, welche mit einem Band von
Zustanden hybridisiert. In den Funktionsdarstellungen unten erkennt man links eine schar-
fe (Rontgenabsorptions-)Kante, mit der das Spektrum einsetzt und die mit intensiven sehr
lange andauernden niederenergetischen Umordnungsprozessen im Fermi-See (Elektron-
Loch-Anregungen) verkipft ist. Vor dem Einsetzen der breiteren Hauptresonanz, welche
die Wahrscheinlichkeitifr eine komplette Entikerung der Schale bei der befenden
Energie bestimmt (hier ist das Vakuum vorwiegend nicht realisiert, sondern der einfach
besetzte Schalenzustand), liegt noch ein kleiner Dip, der von einer van-Hove-Siggularit
im Tight-Binding-Band heiithrt. In den oben gezeichneten Abbildungsteilen erkennt man
die vom Programm selbst géhite Siitzstellenmenge im Darstellungsintervallp, 15]

und das Aussehen der Funktion, wenn diesgzStelleraquidistantdgen. In der Abb. (1b)

ist dasselbeifr das Anregungsspektrum auf einer einfachifiiein (Elektron mit Spinr)
s—Schale gezeigt. Hier sind die Vélnisse noch extremer, da nach dédléng (Ener-
giegewinn ist die Schwellenenerdig ~ - 1.2) fast ausschlieBlich die niederenergetische
Restrukturierung des Fermi-Seesalit. Es ist sehr wichtig, diese Strukturen trotz unge-
wisser Lage z. B der Schwelle numerisch akkurat zu beschreiben, denn@ulictiserge-

ben sich GreensfunktioneirfEinteilchenanregungen (und deren Spektren) ausdgeir,

in denen Faltungen der Form

Gy (2) ~ 9% dZe P2 Py(Z)P1r(z2+Z) + ... (19)

vorkommen. Der We@ umfahrt dabei die komplette Singulatienstruktur der Propaga-
toren®Py im Integranden, die typisch durch algebraische Verzweigungsschnitte auf den
jeweiligen reellen AchsemiZ = 0 und Im(z + Z’) = 0 gepAgt ist.

Selbst noch bei den lokaler k—summierten) Zustandsdichten einfacher Tight-Binding-
Bander ist eine gut automatisiertaiastellenauswahl von groRem Vorteil, denn einerseits
tragen sie van-Hove-Singulaiten, die besonders in niedriger Raumdimension stark aus-
gep#igt sind, und andererseits gehen sie mehrfach in allen Rechnungen in die Integralkerne
ein; weniger Jitzstellen bedeuten hier groRen Zeitgewinn. Abb. (2b) oben zeigt die Zu-
standsdichteniir ein einfach-kubisches Gitter th= 1, 2, 3 Raumdimensioneniifd — o

wird der gaussische Grenzfall approximiert. Diesen und weiteiglighkeiten sieht man

in Abb. (2) unten. Er die folgenden Rechnungen wird der Fall3scgewahlt. Dieser istin

Abb. (2a) noch einmal mit einer typischeri@stellenwahl durch das Programm gezeigt.

Die unterliegende Bandstruktur erkennt man in der folgenden Abb. (3a). Aufgetragen wird
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hier die spektrale Dichte der Einteilchenanregunigeer derk-w—Ebene, wobei man eine
Strecke des Wellenvektoksinnerhalb der kubischen 1. Brillouin-Zone ativen mul3.
Dies ist hier in der Regel die vom Mittelpunktzum Eckpunkt&ngs der Raumdiagona-
len in [1, 1, 1]-Richtung, vgl. Abb. (3a) unten; wie in Abb. (3b) gezeigt, kann man das z.
B. zu einer Bandstruktuihgs eines geschlossenen Umlaufes komplettiefi@nd&s zu-
grunde liegende triviale Tight-Binding-Modell, exakisbar mit der Bandstruktur aus Gl.
(11), ergibt sich ein Band vai-Zacken, diefir die Darstellung énstlich etwas verbreitert
wurden. Die Projektion der Spitzen auf diev—Ebene ergibt gerade die von (11) beschrie-
benen Kosinusérmigen Bander. Die van-Hove-Singuladiten beiw = +1 undw = +3in
Abb. (3a) oben ergeben sich aus den flachen Portionendledd in der Mitte und an den
Randern der 1. BZ. In niedrigen Raumdimensionen, vgl. Fig. (2b) oliéant flas noch zu
echten Divergenzen.

Auch fur das Freie Hybridisierungsmodell Gl. (12) roit= 0 |a3t sich die Bandstruktur
nach Diagonalisierung leicht ablesen; manadrhwei Zweige mit den Dispersionen:

. €f + € €f — €
=5 (7

Lokale Zustandsdichten und Bandstrukturen sind in Abb. (4) und (5) gezeigt. Dabei ist

die Gegeiiberstellung von Hybridisierung z@ohsten Nachbarn Abb. (4) und lokaler Hy-

bridisierung Abb. (5) recht aufschlussreich: Mit der Wahl= 0 in (11) liegt das Band

ek symmetrisch um das lokale Niveaw und das chemische Potential, beide be& 0.

Fir Hybridisierung zu chsten Nachbarn besiteg gema3 Gl. (10) dann eine Nullstel-

le beim Durchgang durch die Fermigehe, d. h.iir Vi ~ Ag = 0. Die Hybridisierung

wirkt hier also stark im Innern und am Rand der 1. BZ und schwach aah®. Dagegen

wirkt eine lokale Hybridisierung (infolge fehlendkrAbhangigkeit)uberall gleich stark.

ZweckmaRig ist der Vergleichifr Falle integral gleicher Hybridisierungsinteriitd. h.

L3 (AaVn)® = &2 2 V2, = V2, woraus sich mit der in Abb. (3a) gezeigten Zu-

standsdichte eine RelatiMpka ~ 2.45 Vyn ergibt. Es ist nun verandlich, warum in Abb.

(4) beiw = 0 keine Hybridisierungsicke auftritt, wahrend @ir wachsendes das lokale

Spektrumof, zunehmende Dispersion aufweist, also durchkdidbhangigkeit der Hybri-

disierungsamplitud®y gepiagt ist. Fir den Fall der Abb. (5) sagt Gl. (20) mit konstantem

V eine Lilcke der GdRRe 2/ bei w = 0 voraus; ddiber hinaus zeigt der lokale Anteil der

Bandstruktur viel weniger Dispersion dort, wep = 0 und ¢, sehr verschieden werden.

Solche "trivialen” Strukturelementedkinen in den echt wechselwirkenden Varianten der

Modelle groR3en Einfluss auf die Formbglicher Quasiteilcherémder nah@ = 0 haben.

yevg (20)

Obwohl das Sirstellenproblem (9) nicht global die Bandstruktur des Kristalls beein-
flusst, kann die Zustandsdictybé(w) fur lokale Einteilchenanregungen auf der korrelier-
ten Schale doch wertvollen Aufschlugber die Formation von Quasiteilchentglern in
gitterperiodischen Systemen mit stark lokal gapien Korrelationen zwischen den Elek-
tronen geben. Inshesondeiddt sich im "Kondo-Regime¢; < 0 < e + U ,  |ef| >

A = nV2pr die Entstehung des KondofEktes anhand dieses Anregungsspektrums nach-
vollziehen. Urspiinglich verstand man unter "KonddfEkt” das anomal starke Anstei-

gen des Restwiderstandes eines metallischen Kristalls zu niedrigen Temperaturen hin in-
folge der Streuwirkung magnetischerd&iellen. Der magnetische Freiheitsgrad ergibt
sich hier aus dem Spin mit Quantenzahldes Elektrons auf der vorwiegend einfach
besetzten lokalen Schale. Im betrachteten Regime bewirkt die Hybridisierung mit den
Bandzusinden eine féektive antiferromagnetische AustauschwechselwirkuntfS;s, =

JSt,s, + J(St, & + St.,) (3 > 0), die zur Absittigung des magnetischen Moments
auf der Schale durch angelagerte Bandelektronen (1. Term) und gleichzeitig zu starken
Quantenfluktuationen der transversalen Anteile der Spins (2. und 3. T@nmnenf Dies ge-
schieht in zunehmendem Male bei fallender Temperatur, getrieben durch die im vorigen
Abschnitt ervédhnten Divergenzen, undlirt unterhalb der dynamisch erzeugten Kondo-
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Skala, d. h.ifir T < Tx ~ VWexp - V'j—;'F], zu einem lokalen Singulett-Zustand. Da-
mit wird auch das weitere Anwachsen der magnetischen Suszegtihititerbunden, wel-

che ohne diesenfiekt einem Curie-Gesetz folgeninde. lhr hoher, bel < Tk nahezu
konstanter WertdR3t sich nach Nozieres als die Pauli-Suszept#iiiner lokal gebilde-

ten Fermi-Flssigkeit verstehen. Der Einfang von Bandelektronen in das Singulett wirkt
als sehr fektiver Streumechanismus und istr fden starken Anstieg des Widerstandes
verantwortlich. Der sich mit dem fiekt ausbildende scharfe Peak in der Zustandsdich-
tep‘fr(w) (Breite ~ kgTk, Hohe =~ n—lA mit A = nV2pg ist durch eine Summenregel
festgelegt) nahe der Fermi-Kan@3k sich in diesem Zusammenhang als Streuresonanz
deuten; er heifl3t "Abrikosov-Suhl-Resonanz”. Man erkennt ihn in Abb. (6a) in der Mit-

te der 3-Peak-Struktur. Im Gegensatz zu den nahe ¢; bzw. w ~ € + U gelegenen
verbreiterten Einteilchenresonanzen der Schale, zeichnet sich die AS-Resonanz durch eine
starke TemperaturaBhgigkeit auf der Skaldk aus (hierBx = 1/kgTk =~ 50), die fir

die unterliegenden Vielteilchenkorrelationen typisch igt; T > Tk verschwindet sie lo-
garithmisch. In starker VergfRerung dew— Achse erkennt man in Abb. (6b) Real- und
Imagirarteil der Suszeptibiliit der korrelierten Schale. Das starke AnwachsenReyfw)

und die &ttigung vorRey(0) fur T < Tk bei einem Vielfachen des Hochtemperaturwertes

signalisiert die Formation der magnetisch leicht polarisierbaren lokalen Fetissifkeit.

Die Berechnung dieserfiekte bildet einen Rifstein fir die Qualiait des hier und auch
spater bei den Gittermodellen verwendeten "Impurity Solvers”. In meiner Gruppe sind da-
zu analytische Bherungen wie die NCA in verschiedenen Versionen und eine Post-NCA
entwickelt worden. Daneben kam Wilsons numerische Renormierungsgruppe zum Ein-
satz, die in den 90er Jahreiir fdie Berechnung dynamischer Einteilchaifggn erweitert
wurde. In meinem Programmpakéiuft augenblicklich eine SNCA= Simplified-Non-
Crossing-Approximation), welche die vier Skelett-Diagramme niedrigster Ordriuratief
Selbstenergien der lonischen Propagat@grverwendet, sowie eine ENCA-(Enhanced
NCA), die zustzlich vier Skelette mit Vertex-Korrekturen einbezieht. Insbesondere die
ENCA liefert sehr brauchbare Ergebnisse, die Grenzen ihrer Genauigkeit sind gut bekannt.
Wilsons NRG wurde in meiner Gruppe von F. Anders eingdiizf gemacht, V. Kaufman
hat datiber seine Diplomarbeit geschrieben, und T. Jabl#&nSchmitt sind dabei, diesen
"Impurity Solver” als weitere Option in das Programmpaket aufzunehmen. Diese numeri-
schen Verfahren, wie auch die Quanten-Monte-Carlo-Methode, besitzen trotz ihrer prinzi-
piellen Exaktheit gewisse Nachteile, z. B. erfolgt die analytische Fortsetzung ebenfalls nu-
merisch, und die Qualit bei hohen Temperaturen und Anregungsenergidniach. Abb.

(7) vergleicht die SNCA mit der ENCA. Man erkennt, dass die Vertexkorrekturen deutliche
Unterschiede produzieren. Sie schliel3en unendliche Klassen von nachgeordneten Infrarot-
divergenzen ein und korrigieren dadurch z. B. den Vorfaktor vor dem Exponential.in
Abgesehen von dieser Skalerderung liefert die SNCA meist schon strukturell richtige
Ergebnisse und bleibt sdiff eine Erstbehandlung komplizierterer Modelle seltitatich.

Die folgenden Resultatéif Gittermodelle basieren jedoch meist auf der ENCA.

Mit dem Hubbard-Modell (13) kommen wir nun zu einem ersten gitterperiodischen
System und seiner Bandstruktur. Hartree-Fock-Theorie sollte inidddine Werte voru,
etwal < 3d-(2t;) = Breite des Tight-Binding-Bandes bigi= 0, nicht allzu schlecht sein
(2t; dientuberall als Energie-Einheit); mittels der Zerschlaguhy,f;;, — U(Rjp)n;, +
U(n; iy = X, URj—o)Nj, 1aBt sich dabei der Wechselwirkungsterm affeBives Feld
in die Einteilchenenergie absorbieren,— &, = & + U(flj_s) = & + %U = 0im ho-
mogenen unmagnetischen Fall bei Halhfng, so dass ein einzelnes um= 0 zentriertes
Tight-Binding-Band entsteheniwde. Abb. (8a) erinnert in der Tat an ein solches Band in
[1,1,1]-Richtung, vgl. Abb. (3a), und zwar sowohl &saufgebste Spektralfunktion (je-
weils unten), als auch in d&summierten lokalen Zustandsdichte.ffallig ist allerdings
schon die erhebliche Breite der Resonanzen in Abb. (8b) unten, die man nicht etwa der hier
gewahlten hohen TemperatkgT = 1/8 = 1 zuschreiben darf. Das zeigt sich im Vergleich
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mit Abb. (8b), in der nur die Temperatur erniedrigt wurde, abgesehen davon, dass die Di-
spersion eines Systems freier ficht wechselwirkender) Teilchen temperaturureaiig

ware und alle Anregungen scharf, vgl. Abb. (3a). Im vorliegenden Fall bleiben die Resonan-
zen breit, und nahe der Fermi-Karke = % V3~0,85 (in Einheitery, a = Gitterkonstan-

te) erscheint ein Bereich neuer uighgerlebiger Anregungen. In dersummierten Gil3e

in Abb. (8b) unten erkennt man um~ 0 einen ausgepgten Peak, der an die Abrikosov-
Suhl-Resonanz des @stellen-Anderson-Modells in Abb. (7a) erinnert. Aufgrund seiner
starken Temperaturabhgigkeit kommt hier nur ein Vielteilcheffekt in Frage, und die
Modellstruktur (Tranfer zum Nachbarn kann als Hybridisierung der Schale mit der Um-
gebung angesehen werden) legtdatdich eine Deutung als "kollektiver KondofEkt”

nahe. In der folgenden Abb. erkennt man eine Sequenz von Bandstrukturen, die durch suk-
zessive Erbhung des Matrixelementa&s bei gleichzeitiger Verringerung der Temperatur
entsteht, und zwar wiedeiif den symmetrischen halbdgjifen Falle = —%U, & =u=0.

Im Endresultat, Abb. (9b) unten, hat sich deutlich sichtbar ein Quasiteilchenband nahe der
Fermi-Kante gebildet, welches mit der Lage der uisgtichen Einteilchenresonanzen der
Schale nicht korrespondiert. Der optische Eindruck suggeriert, dass die Lebensdauer die-
ser Quasiteilchen béi = ke divergiert. Das Quasiteilchenband ist sehr schmal, als Skala
kommt ein modifizierteJ in Frage.

In Abb. (10a) erkennt man, dass die Wahl der verschiedenen Temperaiudia Bild-
sequenz in Abb. (9)Ufr eine Vergleichbarkeit der einzelneélle mit unterschiedlicher
wichtig war: Die Hbhe der Vielteilchenresonanz in Abb. (10a) obalit fahnlich aus und
ebenso die Tiefe des Minimums in der StreurBtéw) = —%Ing(w +1i0), X = Selbst-
energie nach Gl. (2). Hier kommt ein Skalenverhalten des Korrelatiémgphens zum
Ausdruck, relevante Variable i3t/ Ty mit Tz = T¢(U). Die Temperatur ist in jedem Fall
S0 niedrig gewihlt, dass im Minimum der Streurate déis en Fermi-Rlssigkeitszustand
charakteristische quadratische Verhalten aus Gl. (7) zustande kommt. Dagegen wird in Abb.
(10b) unten das Matrixelemeht bei festgehaltener Temperatur variiert. Man erkennt die
Wirkung des Anwachsens der relevanten Variablgi, hauptgchlich am allnahlichen
Verschwinden der Vielteilchenresonanz. Gleichzeitig beginnt sich in der Mitte bei0
eine Lilcke zudffnen. Rir den gbRten WertU = 5.5 (wie immer in Einheiten ) er-
kennt man dort numerische Schwankungen igsungsverfahren. Um dies zu verstehen,
werfe man einen Blick ziick auf Abb. (10a). Dort wird ersichtlich, insbesondere beim
groRten WertU = 5, dass die Ausbildung deriicke, hier rechts und links neben dem
zentralen Peak, mit einer sehr stark anwachsenden Streurate einhergeht; auf diese extreme
Variation im Imagirérteil der Selbstenergie (typisch 2 @&enordnungen und mehr) rea-
giert mein Losungsverfahren (noch) sehr empfindlich und bedarf der Verbesserung. Man
beachte auch das analoge Verhalten der Selbstenergie im unsymmetrischen Fall, insbheson-
dere Abb. (12a) unten. In Abb. (10b) oben ist das Verhalten des Realteils der Selbstenergie
gezeigt. Aus der negativen Steigung ket 0, die fur wachsended und fallendesl be-
traglich zunimmt, kann man auf ein entsprechendes Anwachsertfdktieen Masse der
Quasiteilchen schlie3en. Im vorliegenden Fall elkeunablangigen Selbstenergie kann
man ramlich aus Gl. (5) und (6) direkt folgern:

i R .
m_ 1- 6_e2(0) =1/l an der Fermikante (21)
m ow -F

Eine komplette Temperaturvariation bei festgehaltekkm 5 zeigt Abb. (11a). Hier wird
deutlich, wie sich im Vorfeld der lickenbildung die Vielteilchenresonanz ausyir be-
gleitet von der Ausbildung des FermiiéBisigkeitszustandes infolge des Verschwindens der
Streurate unw ~ 0. Abb. (11b) zeigt die bei der tiefsten Temperatsif = g% = 1/25 <

T formierten Quasiteilcherémder &ngs eines kompletten Umlaufs in der 1. Brillouin-
Zone. Diese sind mit zunehmendeaie zur Fermi-Kante bemerkenswert scharf ausge-
pragt und weisen auf der kleinen Skaldl; ahnliche Dispersionen und Strukturen auf wie
das belU = 0 erhaltene Tight-Binding-Band, vgl. Abb. (3b).
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Das Planomen der lckenbildung bei Vergif3erung der lokalen Coulomb-Absto3ung
U im Hubbard-Modell wird allgemein als Realisierung eines sog. "Mott-Hublyelr-
ganges” angesehen. Darunter versteht man eine besondere Form von Metall-{3béator-
gang, die von anwachsenden lokalen Korrelationen begleitet ist. Diese bestehen hier in der
zunehmenden Vermeidung von Doppelbesetzungen auf der lokalen Schale sowie, nachge-
ordnet, in den raglicherweise daraus resultierenden magnetischen Korrelationen. Diese
spezielle Form von tickenbildung mufd man sehr wohl vom Auftreten von Hybridisie-
rungslicken unterscheiden, wie sie etwa in Abb. (5) sichtbar wurden. Bei dem einfachen
Hybridisierungsmodell unterliegen die Elektronen keinen durch Wechselwirkung erzeug-
ten Korrelationen, und die Bandzaste besitzen unendliche Lebensdauer. Dagegen bildet
sich die Lilcke beim Mott-Hubbardbergang in Energiebereichen, in denen die Lebens-
dauer der Zuginde sehr klein wird, vgl. Abb. (11a) und (12a). Der unsymmetrische Fall in
Abb. (12) zeigt auch, dass das ausgejpe (betragliche) Maximum des Imagiteils der
Selbstenergie wirklich mit deriickenposition wandert. Eine Betrachtung des unsymme-
trischen Falls ist auch lehrreich im Zusammenhhang mit der Physik von Hochtemperatur-
Supraleitern, weil selbst das einfache Hubbard-Modell (in zwei Raumdimensionen) als Ap-
proximation fir den Niederenergiebereich denO,—Ebenen diskutiert wird. Man erkennt
in Abb. (12a) oben, dass bei Aldung des oberen Teilbandes nach \é&grung vorl)
eine Vielteilchenresonanz an der Fermi-Kantdizkbleibt. Abb. (12b) unten zeigt, dass in
diesem Energiebereich weiterhin ein schmales Quasiteilchenband durch die Fermi-Kante
lauft, in dem sich schweredcher (die lokale Besetzung ist higr1) bewegen &nnen.
Dieser Blick auf das Einteilchen-Anregungsspektrum éltithllerdings noch nicht weite-
re Details der Mehrteilchenkorrelationen, diégticherweise auchif die Ausbildung von
Hochtemperatur-Supraleitung &chlich sein Bnnten.

Die Abb. (13) dient dazu, sich die Auswirkung bestimmté&hdrungen zur@sung des
Hubbard-Modells vor Augen zuihren. Dieses Modell hat eine lange Geschichte, in der
unser Versindnisiiber die Rolle von Korrelationen mitgemgt wurde, und zwar in kom-
plemenarer Weise zur Diskussion etvier das Jellium-Modell; in letzterem steht ja ganz
der itinerante Gesichtspunkt im Vordergrund. In Abb. (13a) sibereinander zwei einfa-
che gegerizliche Vorstellungen gezeigt, so wie sie vielleicht in den 60er Jahren bestanden
haben. Oben sieht man die schon besprochenen Hartree-Fdweng, die im symmetri-
schen Fall; = ¢ = 0 fur jeden Wert vorlJ das gleiche Tight-Binding-Band liefert wie
fur U = 0. Darunter sieht man den Bandverlauf, wie er in der sog. "Hubbaréheking”
erhalten wird. Diese Bherung &Rt sich mit verschiedenen Methoden sehr einfach produ-
zieren, u. A. mit der Bewegungsgleichungsmethode oder mit der Gl. (16), indem man dort
fir G,(2)~! + T.(2) die inverse Greensche Funktion der isolierteSchale einsetzt, deren
Anregungsspektrum in Gl. (1) angegeben wurde. Dégétung &f3t sich problemlos auf
eine gblere Klasse von Modelldgibertragen und heif3t (bei mir) in dem allgemeinen Zu-
sammenhang "Freie Theorie”. Sie realisiert folgende sehr einfache Vorstellung: Jedes der
beiden in Gl. (1) auftretenden Einteilchenniveaus- e undw = € + U der Schale ver-
breitert sich durch Transferprozesse zu den Nachbarn zu einem eigenen partiellen Einteil-
chenband, wobei das gebrochene spektrale Ge\gviehg der Niveausiber derk—Verlauf
eine gewisse Verteilung étfirt. In Abb. (13b) oben erkennt man diesummierte Zu-
standsdichte dieser beideraherungen als den breiten Trog in der Mitte bzw. die beiden
aufgespaltenen schmaleren Abbilder davon. Dazu erkennt man in der senkrechten Strichen
die Positionen der urspnglichen Einteilchenniveaus der isolierteaSchale, deren La-
ge jeweils in der Mitte eines der aufgespaltenetiger die Bemerkungeiiber die Freie
Theorie untersdttzt. Dazu wird als durchgezogene Linie eine SNCA-Rechnung im Rahmen
der "Lokal Vollstandigen Niherung” (DMFT) gezeigt, und zwailff eine tiefe Temperatur
T < Tx. Neben der Vielteilchenresonanz, dig T — 0 die Hohe des Troges bei = 0 er-
reicht (Summenregel), bemerkt man eine erhebliche Verbreiterung der Bereiche, in denen
die Teilkander angesiedelt waren. Das beruht wesentlich auf der Verbreiterung der Einzel-
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resonanzen. In Abb. (13b) unten ist nun noch eine ENCA-LVN-Rechnung hirimtgefn

dem Typ, der den vorangegangenen Abbildungen zugrunde lag. Die Vielteilchenresonanz
erscheint aufskaliert, entsprechend eineilgrenT ¢ (ENCA)> T¢ (SNCA), in Einklang

mit den vorherigen Bemerkungen zum AndersodrStllen-Modell. Entsprechendhrt

auch schon einedhere TemperatukgT = 0.1 gegefiber 001) zur S&ttigung der Vielteil-
chenresonanz. Eine Rechnung auf der Basis der numerischen Renormierungsdmagpe w
nun noch im Wesentlichen den Verlauf der oberen Spitze dieser Resonanz korrigieren.

Zum Abschluss der Diskussion des Hubbard-Modells ist in Abb. (14) noch einmal ein
typisches, in ENCA-LVN gerechnetés-aufgebstes Einteilchen-Anregungsspektrum ge-
zeigt. Darin sind Linienbreiten, spektrale Gewichte sowie Kurven inkeerEbene ein-
gezeichnet, die sich aus der Projektion von Maxima in der Funkifiarw) ergeben. Diese
Kurven machen auf mickihgs der durchgezogenen Tdilske einen etwagberzeugende-
ren Eindruck alsdngs der gestrichelt gezeichneten. Gratdgch kann man die mit dem
linken Gleichheitszeichen in Gl. (5) erhaltene implizite Beziehumngife Anregungsener-
gien &, die man mit diesen Kurven assoziierefirge, graphisch unter Zugrundelegung
von Kurven wie aus Abb. (10b) obetxden. Rlle mit einer oder drei tsungen zu festerp,
erscheinen plausibel; eine Interpretation als Resonanzen ist aber nur sinnvoll, wenn auch
der in (5) nicht auftretende Imagirteil der Selbstenergie gégend klein ist. Mir selbst
erscheint nicht klar, mit welcher Art Bandstruktur im hénkmlichen Sinne man ein Bild
wie in Abb. (14) assoziieren sollte. Auf dem Blatt unten ist Platz freigeladsedié Ent-
wicklung eigener Vorstellungen des Lesers.

Es ist rutzlich, einen Blick auf die Anregungsspektren zu werfen, die nisndas
Anderson-Gitter-Modell mit Hilfe der Freien Theorie, also der adaptierten Hubbard I-
Naherung erélt. Auf diese Weise lassen sich die trivialen Hybridisierungs- und Wech-
selwirkungséekte identifizieren. Abb. (15) zeigt den Fall mit Hybridisierung Aclnsten
Nachbarn, Abb. (16) den mit lokaler Hybridisierung. Jeweils oben findet sich das Spek-
trum der Bandelektronen ), unten das der Schalenelektronerf’{j, links jeweils in
k—summierter Form, rechts naghaufgebst mitk langs der Raumdiagonalen der 1. BZ.

Im Vergleich mit dem einfachen Hybridisierungsmodell aus Abb. (4) bzw. Abb. (5) ist die
Tight-Binding-Bandstruktur durch die Wirkung vahaufgespaltergahnlich wie auch beim
Hubbard-Modell in Freier Theorie. Oberes und unteres Teilband enthalten jedes eine Hy-
bridisierungsstelle. Durch die Verschiebung dieser Stellenwveha 0 hachw ~ € bzw.

w ~ € + U wirkt sich die Nullstelle vorv an der Fermikante nicht mehr so aus wie in
Abb. (4b). In Abb. (15a) erkennt man nun auch bei Hybridisierungatheten Nachbarn
Lucken bei diesen Energien in der lokalen Zustandsdichte und in Abb. (15b) die typischen
Bandveraufe, die oft durch den Mechanismus der "Level-AbstoRung” interpretiert wer-
den. Da hieVi betraglich "nach aul3en” ardghst, im Gegensatz zu dem konstantein

Abb. (16), kilmmen sich oberes und unteres Teilband sichtligtker als im Fall der loka-

len Hybridisierung von Abb. (16b). Generell mischen sich beide Typen vora#ddsh in

den Anregungen, und zwar an@gtsten nahe der Hybridisierungspunkte, d. h. dort wo die
Tight-Binding-Dispersionu = ¢ die Level-Positionem = er under + U schneidet. Man
beachte in den Abbildungen die Peak-Breiten, die hierden jeweiligen Anteil maRge-
bend sind, aber in dieserfdderung wie vorher auf einetikstlichen Verbreiterung beruhen

und nicht auf physikalischen Lebensdaudiekten.

Eine volle ENCA-LVN-Rechnungifr beide Rlle, ausgdihrt bei gleicher Temperatur
ksT = 0.2 zeigen die folgenden Abb. (17) und (18). Hier beobachtet man nun weitere,
vorher nicht sichtbare Auswirkungen von Vielteilchenkorrelationen. In Abb. (17b) fallen
deutliche und variable Lebensdauge&te auf, digahnlich auch in Abb. (18b) vorhanden
sind. Man muf3 sich hier vor Augeiiliren, dass das Modellff die c—Elektronen kein ei-
genes Matrixelement der Restwechselwirkung aitttbaher entstehen alle Linienbreiten
nur durch Vermittlung der Hybridisierung. Typisch beobachtet man daher iawgersten
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Bandbereichen eine Verengung der Resonanzen, die in einem realistischen Modell so nicht
erhalten werden irde; in dieser Beziehung sollte dort eher efitlichkeit zum Band

des Hubbard-Modells bestehen. Beim Vergleich der Region 0 um die Fermi-Kante

wird ein qualitativer Unterschied zwischen Abb. (17) und (18) bemerkt: Mit einer lokalen
Hybridisierung bildet sich bereits bei dieser Temperatur eine Vielteilchenresonanz an der
Fermi-Kante, siehe Abb. (18a) untenalrend die im halbgéfiten Fall dort verschwin-
dende Hybridisierung eine viel kleinere Skdla < T = 0.2 bewirkt und noch zu keinem
sichtbaren Eekt in Abb. (17a) untenithrt. Vielmehr bleibt dief —Zustandsdichte hier noch

auf die Bereichev ~ ¢ undw ~ €; + U konzentriert, wo sich die nach au3en anwachsen-
de Hybridisierungstrke Vi zu rachsten Nachbarahnlich auswirkt wie im anderen Fall;
man erkennt Hybridisierunggtken inp¢ (k, w) sowohl in Abb. (17b) oben als auch in Abb.
(18b) oben. Dagegen zeigt nur Abb. (17) eine deutliche Verringerung der Hybridisierungs-
effekte im Mittelteil umw = 0. Die bei kleineren Temperaturen auch im Fall von Abb. (17)
auftretende Vielteilchenresonanz ist deutlich filigraner als die von Abb. (18) und numerisch
schwerer aufzdsen. Daher behandeln die folgenden Beispieléezhst nur den Fall der
lokalen Hybridisierung.

In den Abb. (19) und (20) wird nun die wachsende Auswirkung der Vielteilchenkorre-
lationen bei sinkender Temperatiirfokale Hybridisierung im Falle halbgéfter Bander
(d.h.2¢+U = u = 0, 2 Elektronen pro Gitterplatz) verdeutlicht. Zaehst sieht man die
summierten Spektren in Abb. (19a), und darin das kompleamenerhalten des-Anteils
oben und ded —Anteils unten. Im letzten baut sich die Vielteilchenresonanz am chemi-
schen Potentigh = 0 auf, wahrend gleichzeitig—Zustandsdichte aus diesem Bereich
verdrangt wird; Abb. (19a) zeigt einen korrespondierenden Einbruch. Dies entspricht dem
optischen Eindruck in dek—aufgebsten Bandstruktur von Abb. (18b). Abb. (19b) zeigt
die Imagirarteile der Selbstenergien der Greensfunktiorignbkide Arten von Elektro-
nen. (Im allgemeinen sind die Selbstenergien im Anderson-Gitter-Mode#ingfidp vom
Wellenvektor, speziell aber ihr Imagirteil im Fall von lokaler Hybridisierung nicht.) Im
unteren Teil begittigt sich die Vorstellung von der Formation einer Fermidsigkeit unter
mafgeblicher Beteiligung der SchalenZunste, die Streurate bildet ein immer tiefer wer-
dendes Minimum umw = O aus. Diec—Streurate in Abb. (19b) obenaghst in einem
schmalen Bereich beb ~ 0 an, was in Einklang mit der geschilderteiidkenbildung
dort steht. Diek—aufgebsten Anregungsspektren von Abb. (20)&rgen diese Befunde
zu einem kompletteren Szenariir die Ausbildung von engen Quasiteilch@nldern nahe
der Fermi-Kante. lhrend bei der hohen TemperakgT = 1 in Abb. (20a) ldchstens
ein breiter Untergrund erkannt wird, treten ligil = 0.04 scharfe Peaks hervor, die sehr
nahe beiw = 0 eine eigene Struktur von "hybridisierten Quasiteilchamdern” erzeugen,
die auf viel kleinerer Energieskalb; die Strukturen beiv = ef undw = € aus Abb.
(16b) reproduzieren, und zwar eher noch als die aus Abb. (20a). Das ist im Einklang mit
der Vorstellung, dass die Fermiiisigkeit im Niederenergiebereich aus nur noch schwach
wechselwirkenden Quasiteilchen besteht, d. h. die Restwechselwirkung ist hier ebenfalls
mindestens auf die Skalg; herunterrenormiert und verliert ihre Streuwirkung gaie f
w— 0.

Die sehr schmalen Spitzen in Abb. (19a) ganz naheJbeiO deuten nicht etwa (aus-
schlief3lich) Probleme bei der numerischen Auswertung an; vielmehr steht dahinter ein
reeller und wichtiger physikalischerfiekt. Bevor dieser Sachverhalt @ukert wird, ge-
stattet Abb. (21a) noch einen Blick auf die Quaitler unterschiedlichendtierungeniir
das Anderson-Gitter-Modell. Die Position der beiden Hybridisierungsn in der Frei-
en Theorie ist klar erkennbar durch die Aufspaltung in drei TeilgEr beimc—Spektrum
oben, ebenso der Verarmungsbereiclf a@ustandsdichte in der Mitte von Abb. (21a) un-
ten. Bereits die Verwendung der SNCA in der Lokal Vdlstigen Niherung liefert i. P.
die angesprochenen Vielteilchdfekte: Endliche Lebensdauern, die z. &8 &inen breiten
Untergrund sorgen und in den Bereichenr €;,w ~ 0,w ~ ¢ + U fur eine Ausschmie-
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rung der in der Freien Theorie vorhandenditken, sowie die Vielteilchenresonanz in der
k—summiertenf —Zustandsdichte unten bzw. die korrespondierende Verarmungszone im
c—Spektrum oben. Die Vertexkorrekturen der ENCA-Rechnung sorgen danach im Wesent-
lichen fir eine richtige Adjustierung der dynamischen EnergieskileEinek—aufgebste
Bandstruktur, die man mit Hilfe einer rechtgmisen SNCA-Rechnundif sehr kleines

T = 0.005 erfalt, zeigt Abb. (21b). Hier werden insbesondere bei der \égrung des
engen Energiebereichs umn= 0 im Anregungsspektrum der lokalen Schalen rechts au3en
Feinheiten der Quasiteilchen-Bandstruktur deutlich: Sie besieftf 0 aus zwei energe-

tisch etwas separierten Zweigen, von denen der untere ganz unter dem chemischen Poten-
tial 4 = 0 liegt (der obere déiber) und bis zum Rande der 1. Brillouin-Zone @eift. Dies

ist ein wichtiges Detail, denn es verdeutlicht die formale Aussage des Luttinger-Theorems
und sorgt @r eine charakteristische @&yung der physikalischen Tieftemperatureigenschaf-
ten des Systems. In dem Kifenten Tieftemperatur-Regime des Modells sorgt diese fei-
ne Liicke, die sich gleichermafRen @& und f—Anteil des Spektrums ausigt, bei der
betrachteten halben Baridliung fiir das mit dem Begfti "Kondo-Isolator” umschriebene
Verhalten z. B. von Transportk@izienten,ahnlich wie bei einem Halbleiter auf @gerer
Skala. Bei Abweichungen der Bariditing in komplizierteren Compound-Strukturen kann
man auch metallisches Verhalten mit drastiscrgkerten gektiven Massen finden, wel-
ches sich etwa aus der Quasiteilchen-Bandstruktun mnit unteren Teilband ableiteaBt;

so kann z. B. das Ansteigen des Widerstandes zu niedrigen Temperaturen hirstlvgel

den durch ein quadratisches Verschwin&€h) ~ T2 (T — 0) im koharenten Regime. Im
halbgeftiliten Fall mit zwei Elektronen pro Gitterplatz sagt das LuttingerTheori@nués

hier besprochene Anderson-Gitter voraus, dass der Fedmpdf genau wie im Fall ohne
Restwechselwirkung die gesamte 1. BZ @llsh sollte. Dies geht nur, wenn bEi= 0 ein
ganzes letztes Quasiteilchenband unterhalb der Fermi-Kante liegt und bis zum Zonenrand
reicht, gerade so wie man es im halkgién Hybridisierungsmodell{ = 0) in Abb. (5b)

beim Tight-Binding-Band sieht. Aufspaltungen am Zonenrand findet man in der Regel als
Folge von Bragg-Streuung, in diesem einfachen Fall und analog auch im Quasiteilchenband
beiU > 0. In der Tat deutet sich bei hoher Aigung in den sehr schmalen Strukturen bei

w =~ 0 fur tiefe T die Luckenbildung im Quasiteilchenband an. Eine wirklich sauber kon-
vergente bsung fir diese Feinstruktur konnte bisher nur mit der QMC-Methode und der
numerischen Renormierungsgruppe (d. h. in QMC-LVN bzw. NRG-LVN) erzeugt werden.

Zur Abrundung des Gesamtbildaber Einteilchen-Anregungsspektren des Anderson-
Gitter-Modells dienen die in Abb. (22) gezeigten Sequenzen mit variieretdde Aus-
bildung der @ir die Hybridisierung zu &chsten Nachbarn charakteristischen Verarmungs-
zonen an spektrale-Gewicht umw = 0 herum bei wachsendebh zeigt Abb. (22a) im
unteren Teil. Ddiber sieht man die korrespondierende Zuspitzungcd@ustandsdichte
in diesem Bereich, vgl. auch Abb. (17b) oben. Letztere ist in Abb. (22a) besonders stark
zur Mitte hin konzentriert, da die géklte Hybridisierungsatke = 0.5 gegeiiber
V = 0.3 vorher) einen strkeren AbstolRungffiekt von den Stellew = ¢ undw = € + U
her verursacht. Bei dieser Sequenz wird die symmetrische Situatjon@ = y = O fur
Halbfullung beibehalten, dhrend die inverse Temperagumit der Wechselwirkungsaike
U erhbht wird, um eine ausgepgte Vielteilchenresonanz beizubehalten. Der unsymme-
trische Fall mite; fest und variierendertd wird exemplarisch in Abb. (22b) dargestellt.
Man sieht, dass die Vielteilchenresonanz und damit die Quasiteilchen-Bandstruktur trotz
leichter Variationen an der Fermi-Kante gepinnt bleibt und dass die Resonanz zum doppelt
besetzten Zustand alkthlich aus dem Band herauswandert und dabei schmaleraiet h
wird. Interessant isfibrigens auch der Grenzfall fest mitU — oo, der rechnerisch etwas
einfacher zu behandeln ist (der doppelt besetzte Zustdheihfach aus dem Hilbertraum
heraus), ohne dass sich das Wesen der Vielteilchenkorrelationen und die Strukturen um
die Fermi-Kante qualitati@andern. Mit diesen Anmerkungen soll die Diskussion des Anre-
gungsspektrums einfacher Modelle beendet sein.
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4 Uber Modellerweiterungen, thermodynamische GbRen
und Transportkoeffizienten sowietiber kollektives Ver-
halten

Die vorangegangenen Aligfrungen haben einen wichtigen Teilaspekt des Systems wech-
selwirkender Elektronen im Kristall beleuchtet. In vielerlei Hinsicht bleibt das entworfene
Bild erganzungsbeiitftig oder zielt gar an entscheidenden Sachverhalten vorbei. Das be-
trifft nailrlich zuréchst den eingescimkten Zustandsraum und die Spezialisierung auf
kubische Symmetrie sowie das Fortlassen weiterer Matrixelemente der Restwechselwir-
kung, kurz alle mglichen Modellerweiterungen zur Beschreibung realistischer Kristalle.
Aber auch schon die Bes@nkung auf gitterperiodische Systeme (abgesehen vioat8E
lenmodellen) ist nicht zwangalfig. Das Einteilchen-Anregungsspektrum und die dahin-
terstehenden Einteilchen-Greensfunktionen bieteirhett die Moglichkeit, Erkenntnisse

Uiber thermodynamische &ben und Transportk@izienten zu gewinnen. Schlielilich ist
Uberhaupt die Bescnkung auf die Fermi-kksigkeitsphase fragwdig, denn sowohl rea-

le Compounds mit/bergangsmetall-lonen als auch die zu ihrer Beschreibung entworfenen
vereinfachten Modelle beinhalten vieledglichkeiten fir alternative kollektiv gefrgte
Phasen, darunter Supraleitung verschiedener Typen, Ladungsordnung, Phasen-Entmischung
und verschiedene, auch exotische Arten von Magnetismus, dazu besonderes Verhalten in
der Nahe quantenkritischer Punkte oder infolge starker Streuung durch orbitale Freiheits-
grade oder als Konsequenz der ausggmren van-Hove-Singulaiten in reduzierten
Raumdimensionen. SchlieRlich ist auch die Kopplung an elastische Freiheitsgrade zu be-
denken, z. B. bamlich der dadurch hervorgerufenen Bége zu einer féektiven Rest-
wechselwirkung, und iglicherweise auch ein Versagen der Abschirmung bei sinkender
Konzentration freier Ladungstger, die eine Eénzung des lokalen Ansatzes um lang-
reichweitigere Wechselwirkungsanteilétiy machen knnte.

Tatsachlich liegt das Hauptinteresse in meiner Arbeitsgruppe mehr auf den kollek-
tiven Effekten und insbesondere auch technisch auf der Berechnung von Zweiteilchen-
Greensfunktionen und von allgemeinen Suszepiiltédit. Daiir ist allerdings die Kennt-
nis des Einteilchen-Anregungsspektrums eine Voraussetzung. Im folgenden sollen einige
Aktivit aten kurz angesprochen werden. Die Weiterentwicklung des Instrumentaiiums f
analytische und numerische Verfahren umfal3t drei Schwerpunkte: Der Einschlufd weite-
rer Klassen von Prozessen, etwa Ketten von Elektron-Loch-Anregungen, irbsisnd
des Teilproblems deifiektiven Sorstelle soll die analytischendsungen auch im Bereich
kleinster Anregungsenergien konkurredtziy mit der NRG machen. Eine solche "Post-
NCA-Strategie” ist von F. Anders in seiner Dissertation (1995) entwickelt und getestet
worden, ihr Einsatz bleibt aber bis heute mit zu groRem Aufwand verbunden. F. Anders
hat auch vor etwa 5 Jahren bei uns mit dem Einsatz von Wilsons NRG begonnen, die an-
dernorts zur Einsatzreife auctirfdie Berechnung dynamischerd®en gebracht worden
war. Die Diplomarbeit von V. Kaufman besiftigte sich mit inrer numerischen Implemen-
tierung. T. Jabben und S. Schmitt setzen das Projekt fort, um sie als eine der Alternativen
im Impurity-Solver-Baustein meines Programmpakets stand@Ripnutzen zu &nnen.
Schlie3lich ndchte ich selbst die eigerdstdige Adaptiongfhigkeit meiner grundlegenden
Programmbausteine zur Erkennung und optimalen Darstellung stark strukturierter Funk-
tionen auf mehrdimensionale Bereiche ausdehnen, um z. B. den Einschluf? von Vertexkor-
rekturen in die Integralgleichungssysteme und die Berechnung mehrdimensionaler Integra-
le rechenzeitoptimaler zu gestalten.

Modellerweiterungen und neue physkalische Situationen sind bereits bearbeitet bzw.
projektiert worden. Sodlt sich das Anderson-Gitter-Modell durch Aufnahme einer
(schwacheren) lokalen Coulomb-AbstoRurigy Bandelektronen untereinander zu einem
realistischeren "Zweiband-Modell” ausbauen, dessésuing i. P. nicht wesentlich mehr
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Aufwand erfordert. Sorgfalt erfordert allerdings die Kontrolle, auch interpretatorisch, aller
neu hinzukommenden Details in den Anregungsspektren. Eine direkte lokale Restwech-
selwirkung zwischen Schalen- und Bandelektronen ("Falicov-Term”) ist technisch etwas
muhevoller zu handhaben, weil sie das System der Integralgleichungefiektiven Git-
terplatz nachhaltiger verkoppelt. Ein solcher Term oder auch die Variante als echte Wech-
selwirkung zwischen Elektronen aufchstbenachbarten Gitte@tten sollte z. B.ir La-
dungsordnungsgEmomene wichtig sein. Natlich entspricht auch eine einfackeSchale

in der Regel nicht der physikalischen Wirklichkeit, obwohl sie dfieldives Modell fir

das niedrigste Kramers-Doublett nach Kristallfeldaufspaltung sein kann. Prinzipiell ist es
leicht mbglich, z. B. die NCA auf kompliziertere Schalen auszudehnen; dies wird z. B. von
meinem ersten Doktoranden T. Pruschke (jetzt Professobttif@en) und von F. Anders

gut beherrscht und ist auch in meinem Programmpaket ansatzweise verwirklicht.

Es existieren auch schon Studigher diesen Modellrahmen hinaus. Dies liEtd.
B. andere Kristallstrukturen als einfach-kubische. S. Schmitt studiert in seiner laufenden
Dissertation zentrierte Strukturen. T. Jabben hat in seiner Diplomarbeit (2004) eine Frage
aufgegrifen, die insbesondere auch in Zusammenhang mit dem Luttinger-Theorem sehr
interessant ist: Bildet sich im halbdgten Hubbard-Modell bei Reduzierung der 1. BZ
um die Halfte im Anregungsspektrum an der Fermi-Kante eirieke ausahnlich wie
beim Anderson-Gitter-Modell, d. h. spaltet die Quasiteilchen-Bandstruktur dort auf? Da-
zu hat er das einfach-kubische Gitter bipartioniert und jedem der Untergitter eine ande-
re Schalenenergie. gegeben. Mit dem Einsatz der NRG als "Impurity Solver” konnte
die Aufspaltung in diesem "lonischen Hubbard-Modell” tatlich nachgewiesen werden:
E. Jakobi hat sich in seiner Diplomarbeit (2005) an ein recht realistisches Strukturmo-
dell fur dieCuO,—Ebenen herangewagt, die wesentlicher Bestandtiel der Hochtemperatur-
Supraleiter sind. Hier interagieren dip-20rbibale an den O-lonen und die 3d-Orbitale an
demCu-Ilonen. Durch sorgfitige Analyse&R3t sich der Zustandsraum begrenzen und die in
Abschnitt 3 geschilderte Strategie zur Anwendung bringen. Die Ergebnisdélenttecht
detailreiche Anregungsspektren, die weiterer Analysditfed und sicher durch Informa-
tionenuiber Zweiteilchenkorrelationen éngzt werden rassen. F. Wissel schlieflich hat in
seiner Diplomarbeit (2002) eine inhomogene Situation studiarlich einen halbunend-
lichen Hubbard-Kristall. Hier interessierte débergang von einem nahezu zweidimen-
sionalen System an der Obé@dhe zu echtem dreidimensionalen "Bulk-Verhaltenlir F
alle angesprochenen Varianten der kristallinen Ortsraumstruktur wie augthbmogene
und ungeordnete Systeme ist der in Abschnitt 3 geschilderte "Lokale Ansatz” zur Berech-
nung von "Bandstrukturen” und anderer Féspereigenschaften besonders gut geeignet.
Er trennt iamlich die Dynamik lokaler, stark korrelierter Einheiten ("atomare” oder "mole-
kulare” Schalen) von der Propagation durch ein umgebendes Mediurdid-Behandlung
jedes der beiden Teilaspekte stehen gute Techniken zuiiglerfy. Bei der Propagation
sind dies Random-Walk-Verfahren, die auchaumlich strukturierten oder ungeordneten
Systemen (evtl. dort in Mittelung) adgirbar sind.

Einteilchen-Anregungsspektren geben, wie@mt, wertvolle aber beileibe nicht voll-
standige Informationeiiber die Festitrpereigenschaften. Zu den daraus ableitbaréfR&m
gehbren thermodynamische Eigenschaften wie etwa die spezifisémen®/ Auch alleine
schon die #ektiven Quasiteilchenmassearinen hieiber Aufschiisse geben, obwohl vor
der blinden Anwendung von Formeln, dié fnichtwechselwirkende ("freie”) Elektronen-
systeme gelten, audirklich gewarnt sei. Es wurde schon darauf hingewiesen, dass die
effektiven Massen direkt aus der Einteilchen-Greensfunktion entnommen weideark
Uber die Berechnung genereller thermodynamischéfén mit Hilfe der direkt von dem
Programmpaket zur Véifjung gestellten Greensfunktionedrinte man eine interessante
Master-Thesis vergeben. Transportiiaenten lassen sich aus Einteilchen-Greensfunk-
tionen im Rahmen der "Stol3zeitaerung” aufbauen, bei der die Stof3zeit alleine der im
Imagirarteil der Selbstenergie enthaltenen Streurate entnommen wird. Dédseruvg,
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Vertexkorrekturen einer Zweiteilchen-Greensfunktion werden veraaslgt, ist sogar sehr

gut fur anraherndk—unabléngige Selbstenergien, so wie sie der lokale Ansatz produziert.
Schon vor vielen Jahen wurden solche Transportrechnungen in Zusammenarbeit mit Diplo-
manden und Doktoranden aus Prof. Steglichs Gruppe durighdgemanches experimen-

telle Ergebnis konnte so (meist qualitativ) verstanden werden. Héutg& man, vor dem
Hintergrund verbesserter und automatisierter Verfahren, dieséii®emgen fortsetzen.

Ein Forschungsgegenstand von zentraler Bedeutung in den Systemen mit starken Elek-
tronenkorrelationen ist die Aufifung kollektiven Verhaltens, in das auch in meiner Grup-
pe viel Milhe geflossen ist. Dazuiresen Zwei- und Mehrteilchenkorrelationen explizit
studiert werden, alsodhere Greensfunktionen. Dazu laufen augenblicklich zwei Doktor-
arbeiten von T. Jabben und S. Schmitt, dieinah auch auf Studien ihrer Voégger (F.
Anders, S. Prohaska, J. Brinckmann, B. Welslau) aufbauen. Gitatide werden explizite
Mehrteilchenkorrelationen (d. h. solche, die nicht in der quasilokalen Dynaffigktieer
Gitterplatze enthalten sind) durch die Wirkung lokaler Kummulanten-Vertizes erzeugt, wel-
che der Abschnitt 3 geschilderten Stufe des Lokalen Ansatzes hirimyerugind. Die Be-
rechnung solcher 2- und 3-Teilchen-Vertizes ist mit den geschilderten Technigitim
explizite Formeln habe ich in den 80er und 90er Jahren bereitgestellt. Es gibt eine Reihe
von aktuellen, sehr interessanten Problemkreisen, die auf diese Weise angegangen wer-
den ldnnen, darunter grundlegende Fragen zu Magnetismus und Supraleitung. Nachdem
in den 90er Jahren aber die Supraleitung im Vordergrund stand (Dissertation B. Welslau
Uber SL Schwerer Fermionen, J. Brinckmaiitver Hochtemperatur-SL), ist dies augen-
blicklich der Magnetismus. Das Projekt von T. Jabben erstreckt sich z. B. auch auf die
Frage, wie genau ddibergang von einer Beschreibung mit stabilen magnetischen Mo-
menten auf den Schalen (Grenzfall sehr grdBgru einer Bandbeschreibung vonstatten
geht. Die angestrebte einheitliche Theorie muf3 z. B. auch in der Lage sein, das qualitative
Umschlagen der magnetischen SuszeptiiiNon einem Curie-Verhaltery (~ %) Zu ei-
nem Pauli-Verhaltenkonstant) darzustellen. S. Schmitt verfolgt das ehrgeizige Vorhaben,
ein Phasendiagramnif Modelle von der hier skizzierten Art zu berechnen. Dazu studiert
er allgemeine Suszeptibéiten und die in ihnen vorgefundenen Instaéibin gegeinber
der Formation z. B. modulierter magnetischer Phasen. Dazu haben wir zusammengearbei-
tet, um eine analytische und numerisclisung von allg. Bethe-Salpeter-Gleichungen mit
Kumulanten-Vertizes zu eraglichen. Man muf3 siciibrigens vor Augenithren, dass die
in Abschnitt 3 pasentierten Rechnungen und Ergebnisse die Abwesenheit kollektiver Ord-
nung voraussetzen, d. h. (soweit nicht einfac¢ithken an der Fermi-Kante entstehen) die
Stabilitat der Fermi-Fissigkeits-Phase annehméiber die relative Stabiit konkurrie-
render Phasen kann man Informationen aus der Berechnung eines thermodynamischen Po-
tentials erhalten (Pruschke) oder eben aus der expliziten Suche nach IigeabfEchmitt)
und evtl. anschlieBender Identifikation eines metastabilen Bereiches. Es wird ziiBedar
diskutiert, dass der Metall-Isolatbtbergang im Hubbard-Modellf d = 3 bei dem kriti-
schen WertJ; vonU (wo sich oberes und unteres Teilband trennen) ein Zweiphasengebiet
U < Ug < U aufweist, das mit unterschiedlichen residuellen Zustandsdichtestrukturen
in der sichoffnenden liicke verkripft ist. Diese und viele weitere spannende Fragen harren
m. E. der Aufkhrung.
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