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Zusammenfassung

Ausgehend von den Arbeiten in der ersten F

�

orderperiode wurden quasi-exakte

Ergebnisse f

�

ur niedrigdimensionale Modelle gewonnen. Dabei stand die Unter-

suchung von Metall-Isolator-

�

Uberg

�

angen in stark korrelierten eindimensionalen

Fermisystemen unter dem Einuss von periodischen und zuf

�

alligen St

�

orungen des

Kristallgitters im Vordergrund. Die betrachteten Gr

�

o�en waren Tieftemperaturei-

genschaften wie Drude-Gewicht, Energiel

�

ucke und Friedel-Oszillationen. Einzelne

St

�

orstellen schw

�

achen den Einuss einer gegebenen Dimerisierung ab, ohne je-

doch den Dimer-Grundzustand zu zerst

�

oren. Sowohl die (stabile) Verzerrung des

Gitters als auch die zugeh

�

orige Energiel

�

ucke verringern sich durch das Einf

�

ugen

der St

�

orstelle. Im Fall eines weichen Gitters wird der

�

Ubergang vom lokalisierten

Dimer-Zustand zu einer ausgedehnten Grundzustandswellenfunktion, wie er im

dimerisierten System auftritt, durch die St

�

orstelle zu (betragsm

�

a�ig) schw

�

ache-

ren, aber immer noch attraktiven Wechselwirkungen verschoben. Der Abfall der

Friedel-Oszillationen (lokale Dichte-Oszillationen rund um eine St

�

orstelle) in ei-

ner dimerisierten Kette ist { wie f

�

ur ein System mit Energiel

�

ucke zu erwarten {

exponentiell.

Im weiteren betrachteten wir schwach-ungeordnete quasi-eindimensionale Sy-

steme. In einem ersten Projekt untersuchten wir Auswirkungen einer Wechselwir-

kung der Leitungselektronen mit Defekten, welche als Zwei-Niveau-Systeme ange-

sehen wurden. Eine derartige Wechselwirkung verursacht sowohl eine Dekoh

�

arenz

der Quasi-Teilchen als auch Quantenkorrekturen zur Thermodynamik. Als Fol-

ge davon treten zum Beispiel in mesoskopischen Ringen Dauerstr

�

ome auf. F

�

ur

ein Ensemble von Ringen wird der Dauerstrom durch derartige Defekte erh

�

oht.
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Au�erdem berechneten wir die Strom-Spannungs-Kennlinie eines mesokopischen

Drahtes, wobei wir f

�

ur einen Draht in der N

�

ahe des lokalen Gleichgewichts und

im Nichtgleichgewicht signi�kante Unterschiede fanden.

Ergebnisse

Dimerisierte Kette

Gegenstand umfangreicher Untersuchungen war das Modell spinloser Fermionen

(Teilchenzahl: N

f

, Zahl der Gitterpl

�

atze: N , Teilchendichte: n

0

= N

f

=N),

H = �

X

i

t

i

(c

+

i

c

i+1

+ h:c:) +

X

i

V

i

n

i

n

i+1

: (1)

Dieses Modell ist integrabel; im Bereich �2t < V � 2t entsprechen die niedrig-

liegenden Anregungen denen einer Luttinger-Fl

�

ussigkeit, f

�

ur V > 2t bildet sich

bei halber F

�

ullung eine Ladungsdichtewelle und f

�

ur V � �2t ein phasensepa-

rierter Grundzustand aus. Mittels der Jordan-Wigner-Transformation l

�

a�t sich

das Fermionen-Modell auf das anisotrope Heisenberg-Modell abbilden. Das Mo-

dell wurde f

�

ur die zu behandelnden Fragestellungen wie folgt erweitert: (i) Sta-

tische Unordnung (Defekte) werden durch einen Beitrag

P

i

�

i

n

i

ber

�

ucksichtigt,

wobei die �

i

voneinander unabh

�

angige, zuf

�

allige lokale Energien darstellen. (ii)

Die Ankopplung an statische Gitterverzerrungen u

i

= u cos(2k

F

x

i

) ist sowohl

im Hopping t

i

= t(1 + u

i

) als auch in der Wechselwirkung V

i

= V (1 + u

i

)

zu ber

�

ucksichtigen. Die Energie, die zum Verzerren des Gitters ben

�

otigt wird,

wird durch NKu

2

=2 gen

�

ahert. Im folgenden wird die Energieskala durch t = 1

festgesetzt. Eine wesentliche Gr

�

o�e ist die Phasensensitivit

�

at, d.h. die

�

Ande-

rung der Grundzustandsenergie bei

�

Anderung der Randbedingungen (von pe-

riodisch nach anti-periodisch), �E bzw. das Drude-Gewicht D � N�E. Im me-

tallischen Bereich (ausgedehnte Grundzustandwellenfunktion) ist D unabh

�

angig

von der Systemgr

�

o�e N , w

�

ahrend es im isolierenden Bereich (lokalisierte Grund-

zustandswellenfunktion) exponentiell abf

�

allt. Aus letzterem l

�

a�t sich die (bzw.

eine) Lokalisierungsl

�

ange � durch Vergleich verschieden gro�er Systeme able-

sen. Eine weitere wichtige Gr

�

o�e ist die Energiel

�

ucke �

0

als Funktion der Pa-

rameter u, �

i

und V . Numerisch wird die Energiel

�

ucke durch die Extrapola-

tion der Energiel

�

ucke im endlichen System zu gro�en N bestimmt, �(N) =

E(N

f

+1; N)+E(N

f

�1; N)�2E(N

f

; N) = �

0

+a exp(bN

�1

)=N . Benutzt wur-

de bei den numerischen Untersuchungen die Dichtematrix-Renormierungsgrup-

pen-Methode (DMRG) [1], die f

�

ur derartige Berechnungen sehr gut geeignet ist.

Zur Interpretation der numerischen Daten wurden analytische Rechnungen auf

Grundlage der Bosonisierungstechnik [2] bei kleinen St

�

orungen als Vergleich her-

angezogen. In der ersten F

�

orderperiode wurden bereits die Phasendiagramme Un-

ordnung { Wechselwirkung und Dimerisierung { Wechselwirkung bestimmt. Die

Untersuchung im Rahmen der zweiten F

�

orderperiode widmete sich dem Einuss
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Abbildung 8. 1: Phasensensitivit

�

at als Funktion der Wechselwirkung f

�

ur eine stark

dimerisierte Kette, u = 0:3, mit einer hohen Barriere, "

1

= 10t. Es werden die

Systeml

�

angen N = 24, 48 und 100 verglichen.

einzelner St

�

orstellen in einer dimerisierten Spinkette [3]. Bei Vernachl

�

assigung

des Gitteranteils kann die Dimerisierung als externes Potential angesehen wer-

den. In diesem Fall zeigte sich, dass sich der delokalisierte Bereich im Phasendia-

gramm Dimerisierung { Wechselwirkung durch eine Kombination von schwachen

bis mittelstarken St

�

orungen vergr

�

o�ert. Bei einer starken Barriere und starker

Gitterverzerrung zeigt sich zus

�

atzlich im lokalisierten Bereich f

�

ur kleine Systeme

bei mittleren Wechselwirkungsst

�

arken ein deutliches Maximum in der Phasen-

sensitivit

�

at [4]. Ein typischen Beispiel f

�

ur dieses Verhalten ist in Abbildung 8.

1 gezeigt. F

�

ur repulsive Wechselwirkung, welche bei Spin-Systemen einer anti-

ferromagnetischen Kopplung entspricht, reduziert bereits eine St

�

orstelle deutlich

den Energiegewinn der Fermionen durch die Dimerisierung und verschiebt da-

durch das Minimum der Gesamtenergie (Fermionen und Gitter) zu kleineren u.

Die Energiel

�

ucke wird ebenfalls reduziert, so dass der dimerisierte Grundzustand

immer st

�

arker unterdr

�

uckt wird.

Im Vergleich zu den Potentialst

�

orstellen wurden St

�

orstellen betrachtet, die

zwei benachbarte Bindungen abschw

�

achen, t

i

= t

i

(u)(1 � �

i;n

b � �

i;n+1

b) f

�

ur ei-

ne St

�

orstelle am Platz n. Diese Art von St

�

orstelle verletzt im Gegensatz zu den

oben vorgestelleten Potentialst

�

orstellen nicht mehr die lokale Platzparit

�

at, son-

dern nur die Bindungsparit

�

at [5]. Dadurch ver

�

andert sich das kritische Verhalten

v

�

ollig. Sowohl in der dimerisierten als auch in der nicht-dimerisierten Heisenberg-

Kette sind diese St

�

orstellen irrelevant im gesamten Parameter-Bereich. Allerdings

zeigt sich { ohne dass Lokalisierung auftritt { eine sehr starke Unterdr

�

uckung der

Phasensensitivit

�

at nahe des Phasen

�

ubergangs erster Ordnung bei V = �2. Star-

ke St

�

orstellen, b ! 1, f

�

uhren { wieder ist u als externes Potential zu sehen { zu

einer Vergr

�

o�erung des delokalisierten Bereich im Phasendiagramm des dimeri-

sierten Modells [7]. Ein Vergleich zwischen dem Verhalten bei b = 0 und b = 0:7

3



N = 60, b = 0:7
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Abbildung 8. 2: Phasensensitivit

�

at als Funktion der Wechselwirkung f

�

ur dimeri-

sierte Ketten mit u = 0:03. Es werden jeweils Systeme mit N = 20 und N = 60

verglichen. Die Verschiebung des

�

Ubergangs von der lokalisierten Phase zu der

metallischen ist deutlich zu sehen.

ist in Abbildung 8. 2 zu sehen. Neben Phasensensitivit

�

at und Energiel

�

ucke wur-

den als weitere Grundzustandeigenschaft die Friedel-Oszillationen bestimmt. Der

Abfall der Dichte-Oszillationen (Friedel-Oszillationen) wurde bereits in fr

�

uheren

Untersuchungen [6] f

�

ur die nicht-dimerisierte (translationsinvariante) Kette be-

rechnet. Die Friedel-Oszillationen zerfallen in diesen Systemen algebraisch mit

einem wechselwirkungsabh

�

angigen Exponenten. Dieser ist in guter

�

Ubereinstim-

mung mit Resultaten, die mit Hilfe der konformen Feldtheorie gewonnen wurden.

Im dimerisierten System hingegen ist der Zerfall { wie f

�

ur ein System mit Ener-

giel

�

ucke erwartet { exponentiell, jhn(x)i � n

0

j = n

g;u

exp(�x=�

g;u

). Durch die

Dimerisierung unterscheiden sich die Untergitter f

�

ur gerade bzw ungerade Platz-

nummer. Die charakteristische Zerfallsl

�

ange � ist kaum wechselwirkungsabh

�

angig

und entspricht ungef

�

ahr der unrenormierten Energiel

�

ucke �

�1

= 2u, [8]. Die Vor-

faktoren n

g;u

h

�

angen linear von der St

�

orstellenst

�

arke ab. F

�

ur die numerische Si-

mulation setzten wir die St

�

orstelle in die Mitte einer periodisch geschlossenen

Kette zwischen eine schwache und eine starke Bindung auf das Untergitter der

geraden Pl

�

atze. W

�

ahrend der Abfall auf dem geraden Untergitter zu beiden Sei-

ten gleich ist, unterscheidet er sich auf dem ungeraden Untergitter etwas. Das

liegt daran, dass die Abstossungs-E�ekte durch die (repulsive) St

�

orstelle nicht

wie in der translationsinvarianten Kette durch eine zweite St

�

orstelle mit entge-

gengesetzten Vorzeichen ausgeglichen wurden. Abbildung 8. 3 zeigt im unteren

Plot auf einer logarithmischen Skala ein Beispiel der Dichteverteilung in dem

oben beschriebenen System. Im oberen Teil sind die Parameter n

g;u

und �

g;u

als
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Funktion der Wechselwirkung zu sehen.
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Abbildung 8. 3: Zusammenfassung der Ergebnisse f

�

ur den Abfall der Friedel-

Oszillationen in einer dimerisierten Kette mit u = 0:05 und " = 0:1t. Die Para-

meter der unteren Figur sind: V = 1, u = 0:05 und " = 0:1.

Exakte Rechnungen: Bethe-Ansatz

Unsere Studien wurden erg

�

anzt durch die Untersuchung exakt l

�

osbarer Model-

le. Ein Aspekt war das Verhalten von verschiedenen St

�

orstellentypen in eindi-

mensionalen Systemen. Bei Kondo-St

�

orstellen darf der Anteil des Potentialstreu-

ers im Gegensatz zu h

�

oheren Dimensionen nicht vernachl

�

assigt werden, was zu

einem zus

�

atzlichen Renormierungsgruppen-Fixpunkt f

�

uhrt [9]. Au�erdem wird

das e�ektive magnetische Moment erh

�

oht. Auch bei der Ver

�

anderung einer Bin-

dung am Ende einer Spin-Kette treten in der exakten L

�

osung neue Nicht-Fermi-

Fl

�

ussigkeits-Ph

�

anomene auf, welche die e�ektive St

�

arke des St

�

orstellenspins und

die Kondotemperatur ver

�

andern [10]. Weiterhin wurde die Bethe-Ansatz-L

�

osbar-

keit verschiedener Modelle mit deformierter Statisitk gepr

�

uft. In Hubbard-

�

ahnli-

chen Modellen f

�

uhrt eine deformierte Statistik auf ein Energiespektrum, das

�

aqui-
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valent ist zu einem Hubbard-Modell mit spinabh

�

angigen Randphasen [11]. F

�

ur

Modelle mit korreliertem H

�

upfen und Hubbard-Wechselwirkung wurde eine Cha-

rakterisierung Bethe-Ansatz-l

�

osbarer Modelle gefunden und ein notwendiges und

hinreichendes Kriterium f

�

ur die L

�

osbarkeit formuliert [12]. Anschlie�end konnte

noch die Verbindung zwischen deformierter Statistik und korreliertem H

�

upfen

bestimmt und die Ergebnisse von [11] auf korreliertes H

�

upfen

�

ubertragen wer-

den [13]. Eine andere Erweiterung des Hubbard-Modells, n

�

amlich das Hubbard-

Modell mit zwei entarteten B

�

andern, kann ebenfalls mithilfe des Bethe-Ansatzes

exakt gel

�

ost werden [14]. Im Spezialfall von viertel-gef

�

ullten B

�

andern und star-

ker Wechselwirkung, dem Kugel-Khomskii-Modell [15], konnte der Grundzustand

(Ausrichtung der Spin- und Orbitalfreiheitsgrade), die elementaren Anregungen

und das Spektrum der aus ihnen bestehenden generalisierten Magnonen bestimmt

werden [16].

Quasi-eindimensionale und zweidimensionale Systeme

Als Erweiterung zu den oben beschriebenen streng eindimensionalen Ketten stu-

dierten wir quasi-eindimensionale Metalle. Grundannahme aller hier aufgef

�

uhr-

ten Untersuchungen war, dass das elektronische System im Rahmen der Fermi-

Fl

�

ussigkeitstheorie gut beschrieben wird. Untersucht wurden Fragen der quan-

tenmechanischen Koh

�

arenz in an sich gut verstandenen Metallen wie Gold oder

Kupfer. Zun

�

achst stand hier das Problem der Phasenbrechung im Vordergrund,

d.h. ob und wie die Quantenkorrekturen zur Leitf

�

ahigkeit unterdr

�

uckt werden.

W

�

ahrend in einem Metall mit statischen Defekten die Phasenkoh

�

arenzzeit f

�

ur

kleine Temperaturen divergiert, produziert die St

�

orstellendynamik eine tempera-

turunabh

�

angige Phasenkoh

�

arenzzeit [17], wie sie in vielen Experimenten beob-

achtet wird. Wir beschrieben dynamische Defekte durch Zwei-Niveau-Systeme,

H =

�

� �

� ��

�

; (2)

wobei eine Standard Zufallsverteilung der Parameter � und � angenommen wur-

de, P (�;�) / 1=�. Motiviert von der Idee [18], dass es eine Beziehung zwischen

starker Phasenbrechung und gro�en Dauerstr

�

omen in Ringen geben k

�

onnte be-

rechneten wir die Dauerstr

�

ome in mesoskopischen Ringen f

�

ur ein Modell mit

Zwei-Niveau-Systemen. Die Wechselwirkung von Leitungselektronen mit Zwei-

Niveau-Systemen erh

�

oht den Dauerstrom. Eine genaue Vorhersage der Amplitude

gestaltet sich jedoch schwierig, da sie von einer Reihe von Modellparametern, wie

zum Beispiel der Konzentration der St

�

orstellen abh

�

angt. Der Dauerstrom l

�

asst

sich aber mit der experimentell zug

�

anglichen Phasenkoh

�

arenzzeit ausdr

�

ucken, was

die Zahl der freien Parameter wesentlich reduziert [19]. Unsere Untersuchungen

legen einen Zusammenhang zwischen Phasenbrechung und Dauerstr

�

omen nahe:

Falls Zwei-Niveau-Systeme Ursache der experimentell beobachteten Phasenbre-

chung sind, so sind sie auch relevant f

�

ur die Dauerstr

�

ome.

6
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In einem anderen Ansatz wurden die S

�

attigung der Phasenkoh

�

arenzzeit und

die gro�en Dauerstr

�

ome auf ein externes elektromagnetisches Rauschen zur

�

uck-

gef

�

uhrt [18]. Auch diese Ideen wurden von uns weiterverfolgt und lieferten neue

Einsichten

�

uber die nichtlineare Leitf

�

ahigkeit von Metallen. Zun

�

achst haben wir

eine Theorie der Phasenbrecheung f

�

ur die Wechselwirkungskorretur zur Leitf

�

ahig-

keit (Altshuler-Aronov) ausgearbeitet; diese wird durch dynamische und statische

elektrische Felder unterdr

�

uckt [20, 21]. Unsere ersten Arbeiten gingen von einem

elektronischen System in der N

�

ahe des Gleichgewichts aus. Mittlerweile formu-

lierten wir auch die Theorie f

�

ur die Wechselwirkungskorrektur zur Leitf

�

ahigkeit

im Nichtgleichgewicht (Keldysh Formalismus). Als erste Anwendung diskutierten

wir die Strom-Spannungs Kennline eines mesoskopischen Drahtes [22]. Im Rah-

men der Boltzmann-Transport-Theorie erf

�

ullt die Verteilungsfunktion in einem

di�usiven Draht die Gleichung

1

�

D

@

2

f(�; x)

@x

2

= I

coll

; (3)

wobei �

D

= L

2

=D die Di�usionszeit und I

coll

der (inelastische) Sto�term sind;

x = 0 : : : 1 kennzeichnet die Position auf dem Draht. F

�

ur die L

�

osung der Glei-

chung ist das Verh

�

altnis von Di�usionszeit �

D

und inelastischer Streuzeit �

inel

entscheidend [23]: Falls �

D

� �

inel

sind inelastische St

�

o�e vernachl

�

assigbar und

die Verteilungsfunktion ist eine lineare Superposition der Verteilungsfunktionen

an den Kontakten

f(�; x) = (1� x)f

F

(� + eV=2) + xf

F

(�� eV=2): (4)

Zur Vereinfachung nehmen wir \ideale Kontakte" an, d.h. die Spannung f

�

allt nur

in der Probe ab, und die Kontakte selbst sind im thermischen Gleichgewicht.

f

F

(�) ist die Fermifunktion. In einem anderen wichtigen Grenzfall, �

D

� �

inel

,

f

�

uhren viele inelastische St

�

o�e zur Thermalisierung der Elektronen, so dass ei-

ne lokale Fermifunktion mit lokalem chemischen Potential �

x

= (x � 1=2)eV

und lokaler Temperatur T

x

die kinetische Gleichung in guter N

�

aherung l

�

ost, d.h.

f(�; x) = f

F

(�� �

x

). Im Rahmen der Boltzmann-Transport-Theorie sind die bei-

den F

�

alle in der Strom-Spannungskennlinie nicht zu unterscheiden: Der Strom

ist I = GV , wobei der Leitwert gegeben ist durch G = 2e

2

DN

0

A=L. Bei nied-

riger angelegter Spannung f

�

uhrt die Elektron-Elektron Wechselwirkung zu einer

1=

p

T Korrektur zur Leitf

�

ahigkeit. Explizit �ndet man f

�

ur die Korrektur zum

Strom �I � �0:5(e

2

=~)(L

T

=L)V , wobei L

T

=

p

D=T die thermische Di�usi-

onsl

�

ange ist. Numerische Ergebnisse sind in Abbildung 8. 4 gezeigt. Die Strom-

Spannungskennlinie zeigt eine Skalierung mit eV=kT , wobei T die Temperatur in

den Kontakten bezeichnet. Im lokalen Gleichgewicht und im Nicht-Gleichgewicht

werden verschiedene Skalierungsfunktionen gefunden. Deutlich ist zu sehen, da�

eine Transportspannung die Quantenkorrektur unterdr

�

uckt.
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Abbildung 8. 4: Die Wechselwirkungskorrektur zum Leitwert I=V eines meso-

skopischen Drahtes als Funktion der Spannung. I=V ist in Einheiten (e

2

=~)L

T

=L

aufgetragen, wobei L

T

die thermische Di�usionsl

�

ange und L die L

�

ange des Drahts

ist. Durchgezogene Linien: Nichtgleichgewicht; gestrichelte Linien: lokales Gleich-

gewicht

Kooperationen

Zu den in diesem Teilprojekt bearbeiteten Themen bestehen innerhalb der Uni-

versit

�

at Augsburg enge Kontakte bzw. Kooperationen mit Mitarbeitern der Ar-

beitsgruppen Theoretische Physik I (Prof. Ingold, im Bereich wechselwirkende

Teilchen in einem ungeordneten Potential) und Theoretische Physik III (Prof.

Kampf und Mitarbeiter, im Bereich Dimerisierung und Leitersysteme). Die in

Augsburg begonnene Kooperation zu ungeordneten, stark wechselwirkenden Mo-

dellen mit Dr. Weinmann wurde auch nach dessen Wechsel nach Strasbourg fort-

gesetzt. Die Zusammenarbeit mit den Schweizer Arbeitsgruppen (Prof. Baeriswyl,

Fribourg; Dr. Zotos, EPFL), von der wichtige Impulse ausgegangen sind, wurde

fortgef

�

uhrt. Hier ergab sich die M

�

oglichkeit { insbesondere in technischer Hinsicht

{ von einem Erfahrungsaustausch mit Dr. R. Noack, einem der Mitentwickler der

DMRG, zu pro�tieren. Die von Peter Schwab w

�

ahrend seines zweij

�

ahrigen Auf-

enthalts in Rom in der Gruppe von C. Castellani begonnen Kooperationen im

Bereich der st

�

orungstheoretischen Untersuchungen der ein- und zweidimensiona-

len Modellsysteme wurden fortgesetzt.
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