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Korrelierte Elektronen

Elektronen: bestimmen die Eigenschaften von Festkodrpern

e Fermionen mit Spin % (¢, )

e Coulomb-Wechselwirkung:
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» Elektrostatische AbstoRBung: Hj, = 5 z
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e
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» Elektronen nicht unabhangig, sondern korreliert

Korrelationen:

allgemein: (A B) = (A) (B)

Elektronen, z.B.: (n(r) n(r")) = {(n(r)) {(nr"))




Elektronen im Festkorper

Festkorper: periodisches Potential der lonenriimpfe
y

Mott-Metall-Isolator-Ubergang
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pump-probe-Photoemissionspektroskopie

- . Perfetti, Loukakos, Lisowski, Bovensiepen, Berger,
PhOtoanregung von ] T Tasz - Biermann, Cornaglia, Georges, Wolf '06; '08

Binding Energy (eV)

ARPES Intensity
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Pump-Probe delay (ps)

e 50-fs pump-Pulse (1.5 eV), 80-fs probe-Pulse (6 eV)
e Bildung eines metallischen Zustands, Relaxation nach ~700 fs
e Oszillationen von Gitter- und Elektronensystem

Zeitaufgeloste Spektroskopie

Das pump-probe-Prinzip:

%Laser « pump-Laserpuls: bringt System
é pump-— in Nichtgleichgewichtszustand
I nichtlinearer Puls
L Kristall
g % e probe-Laserpuls: untersucht System

% Verzégerung nach Wartezeit t;
Detektor——— =
- System

o Zeitaufgeldste Photoemissionsspektroskopie:

analysiert vom System emittierte Elektronen

o Zeitaufgeldste optische Spektroskopie:

analysiert vom System reflektiertes/transmittiertes Licht

2. Quantensysteme im Nichtgleichgewicht und
Vorhersagen der Statistischen Mechanik




Realzeit-Dynamik von Quantensystemen

Quantenmechanik: ih %Iw(t)) = H)|w(t))
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g.m. Erwartungswerte:
(A = (WDIAlg (1))
“Quanten-Abschreckung”: (quench)

* Starte mit |, ) und schalte bei ¢ = 0 zu Hamiltonian H

e Zeitentwicklung fiir t > 0:
Komponenten
oszillieren
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Kollaps und Wiederkehr

Abrupte Erhéhung der Wechselwirkung von 87Rb-Atomen:
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Relaxation und neues Gleichgewicht

. ?
Frage: Relaxation in stationdren Zustand? (A);_, o, = const

= nur moglich fiir groRe Systeme, . '.. ® 50 '.‘
einfache Observable A, kompliziertes H . ® Y o ° : :.

Frage: Thermalisierung?

e Vorhersage der Statistischen Mechanik: (A)t_, o = {A)ensemble

« Ensemble-Erwartungswert: (A)ensemble = SP (pensembIeA>

Z.B.: pPensemble o< e_H/kBT mit E = Sp (pensembIeI:I>

Quanten-KugelstoRpendel

Oszillationen gefangener 87Rb-Atome:

Kinoshita, Wenger, Weiss '06

(B,EB,() erreicht stationdren, aber nichtthermischen Zustand

Impulsverteilung

furt <13 ms

Position (um)
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Stationare Impulsverteilung
flr t 2 200 ms

(thermischer Zustand: GauR-Kurve)

keine Thermalisierung,
weil System (fast) integrabel




Statistische Mechanik fiir das Gleichgewicht

Vorhersage fir das Gleichgewicht: S 0% 0%
® . o o°
e Fundamentales Postulat: .' o’ o e’

Alle zugdnglichen Mikrozustande sind gleichwahrscheinlich

< §=-Sp[plnp] wird maximiert

o Ajerhalten = fixiere Sp[PensembleAi] = (Ai)i—o

Boltzmann-Gibbs-Ensemble

Maxwell 1866, Boltzmann 1872, Gibbs 1878
von Neumann 1927, Jaynes 1957, ..., Balian 1991

= Pensemble o< eXP(— >; A; Al)

Fir integrable Systeme: Generalisiertes Gibbs-Ensemble Girardeau '69
Rigol et al. 06
= fixiere auRer A; = H auch A, ... A; mit L « SystemgroRe

3. Realzeit-Dynamik im Hubbard-Modell

» Hubbard-Modell ind =1
» Hubbard-Modell in d =

Energiezufuhr bei Parameterdnderung

Parameterdnderung:

| I:IO H

|wo) lp(t))

t=0
Eo = {@olHolwo) = E = {(WolH|ywo)

Am System verrichtete Arbeit: W=E — Ej

Jarzynski ’97
Talkner, Lutz, Hanggi 07
Silva ’09

e Wist mit P(W) zufallsverteilt
» P(W) in mesoskopischen Systemen beobachtbar

» bei globalen Anderungen: W extensiv, P(W) sehr scharf

Hubbard-Modell in d=1 mit 1/r-Hiupfen

Hubbard-Kette mit 1/7-Hipfen:

Gebhard & Ruckenstein 92

N o A . 1
H = Z Vijczr(rcja + UzniTnil mit Vij oC :
= -

» Aquivalent zu freien Bosonen mit c-vielen ErhaltungsgréRen

» Mott-Metall-Isolator-Ubergang bei n = 1 und U, = W = Bandbreite

Schalten zum Isolator:

Metall Mott-Isolator
U=0 U > U,




Relaxation der Doppelbesetzung

Schalten vom Metall (U =0) zum Isolator (U =1.5W):

Kollar & Eckstein '08
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0.2 1 dt) = (flﬁflll)t
0.175 |

0.5 FAN e N e relaxiert furt — o

o —
oaf \/

e thermalisiert nicht [

double occupation d(t)

0.075 | 0.15 l"vv"/\"vvv"'\ ; e d(co) wird durch
005 | 0'14810 ™ ;0. generalisiertes
0.025 s . . s . . Gibbs-Ensemble
0 2 4 6 8 10 12 14 .
ime (1] beschrieben

3. Realzeit-Dynamik im Hubbard-Modell

» Hubbard-Modell in d =1
» Hubbard-Modell in d = o

Generalisiertes Gibbs-Ensemble

Fur integrable Systeme:

L

PGGE < exXp < - /\iAi> = detaillierte Erinnerungant =0
i=1

= exp(—A1 Ay) exp(—A2 Ap) - - - exp(—AL Ap)

GGEs sind weniger universell als thermische Ensembles

A 7.
Statistische Vorhersage: (A); o o = (A)cce

Richtig fur
e schwach korrelierte Observable } erfullt far
« schwach korrelierte Anfangszustiande 1/7-Hubbard-Modell

Kollar & Eckstein 08

Dynamische Mean-Field-Theorie

DMFT fir das Gleichgewicht: “Ausintegrieren des Gitters”

Gittersystem Storstelle in Medium

@/\(t,t’)

2 Vij DMFT
G, —s

¢ Exakt fur Dimension d = o

Metzner & Vollhardt '89, Georges et al. '96

e Abbildung auf Storstellenproblem + Selbstkonsistenz
Brandt & Mielsch '89, Georges & Kotliar '92

Nichtgleichgewichts-DMFT: Zeitentwicklung

. . .. Turkowski & Freericks 05
* Falicov-Kimball-Modell: V;;; = 0, l6sbar Eckstein & Kollar 108
Tsuji, Oka & Aoki '08

Werner, Oka, Millis 08
Eckstein, Kollar, Werner '09

¢ Hubbard-Modell: Realzeit-QMC




Relaxation der Impulsverteilung

Hubbard-Modell: (DMFT, Dichte n = 1, Bandbreite 4) Eckstein, Kollar, Werner ’09

Schalten von U = O nhach U =5

A-}- ~
(Ckocka)t
n(e,t)

Impuls k

Lang anhaltende collapse-and-revival-Oszillationen
wegen Ndhe zu U = o0

Relaxation der Impulsverteilung

Hubbard-Modell: (DMFT, Dichte n 1, Bandbreite 4) Eckstein, Kollar, Werner ’09

Onach U = 3.3

Schalten von U
At A
(Ckocka)t

n(e,t
(&) \ _
\\\\s&...:. thermische
1 &i#::::'-':. 27 Impulsverteilung
WSS
R, (T =0.84)
0.5
-2
¢ Impuls k
2
Zeit ,© %% 3 352

Schnelle Thermalisierung bei mittleren U,
Dynamischer Phaseniibergang bei U"~3.3
(Gleichgewicht: U.=4.8)

Relaxation der Impulsverteilung

Hubbard-Modell: (DMFT, Dichte n = 1, Bandbreite 4) Eckstein, Kollar, Werner ’09

Schalten von U = O hach U = 2

N
(Ckacka)t
n(e,t)

¢ Impuls k

Zeit t 2 4 5 2

Langsame Relaxation: Préthermalisierung

wegen Ndahe zum integrablen Punkt U = 0
Moeckel & Kehrein '08

4. Theorie fiir Pump-Probe-Spektroskopie

» Zeitaufgeloste Photoemissionsspektroskopie

» Zeitaufgeldste optische Spektroskopie




Zeitaufgeloste Photoemissionsspektroskopie

(]

Intensitat der Photoelektronen:

AN (ke, Exin)

I(i(e;Ekin) =

e Gleichgewicht: Exin = Ephoton —® — €

¢ Nichtgleichgewicht: S(t) < §(w)

Energieunscharfe 0E ~ h/0 < Pulsdauer 6

Beziehung zur Green-Funktion:

ko (0, Lg) o Jdt dat’ s(t) sty O =1 G2 (¢ 4+ t4,t" + ta)

Freericks, Krishnamurthy, Pruschke '08

Oszillationen des angeregten Mott-Isolators

Mott-Isolator (Falicov-Kimball-Modell, V;;, = 0, U = 10V)
wird in metallischen Zustand gepumpt (U = 1V):

HE| 5‘:0.66‘ —‘ ‘ ‘ ‘

1

Eckstein & Kollar '08

. oberes Hubbard-Band

Ianger Puls gute Energieauflésung

schlechte Zeitaufl.

w[V/h]

2
8
4l
0 unteres Hubbard-Band
4

=

mittlerer Puls gute Zeit- und Energieaufl.

w[V/h]
A O b N

[

kurzer Puls
gute Zeitauflosung

o schlechte Energieauflésung

kin. Energie der Photoelektronen

w[V/h]
A O b ON

W™l — Zeit nach pump-Puls, % ~ 2 fs

= collapse-and-revival-Oszillationen in Mott-Energieliicke

Effekt des pump-Pulses

Photo-Dotierung: Elektronen werden in ’'leeres Band’ gepumpt

Fir Mott-Isolator:

Mott-
Isolator e Band-Bild ungiiltig

Energi .

nerate ¢ Modellierung:

oberes
Hubbard- » Zustand nach pump-Puls: (t = 0)

Band

Metall mit U<U,

unteres i i .
neres » Hamiltonian: (t > 0)

Band

Isolator mit U>U,

4. Theorie fiir Pump-Probe-Spektroskopie

» Zeitaufgeldste Photoemissionsspektroskopie

» Zeitaufgeloste optische Spektroskopie




Zeitaufgeloste optische Spektroskopie

Reflektion des probe-Pulses:

t<Yy Eemf(r)p -
9
CT

K]
X=C(t-t3) L

x=—'c(t—5 ) 7'_ X

Erefl (T)
e
cT =

e probe-Puls erzeugt Strom:
Oju(r,t) = [dt oup(t,t',r) SEg(r,t)

¢ Strom erzeugt elektrisches Feld:

Probe-Puls: Eeinf(t =tz — x/cC)

Reflektierter Puls: Ejen(t — tz + Xx/C)

(Aprobe > Aattice)

Erea(T) = [ds v(tg + T,tqg + T — S) Eeinf(T — 5)
Dunne Schicht: 7 (t,t') = Lo (t,1") (L > Qiattice)

Dh:/I>FT Idt” Z - Gk(t, t”) Eckstein & Kollar '08
k

Zusammenfassung und Ausblick

Optische Leitfahigkeit eines korrelierten Metalls

Korreliertes Metall (Hubbard-Modell mit U = 3V, Bandbreite = 4V)
wird in unkorrelierten Zustand gepumpt (U = 0):

Eckstein, Kollar, Werner '08

o(t,t—3s)
o(t,t-s)lag
1
1 0.8
0.6
0.8 0.4
0.6 0.2
0.4 0
0.2 1 0
0 Antwort zur Zeit t
t [Arv]

...auf um s friheren Puls s[hv

e Beit=0: 0(0,—s) =const = 0 (w,t) hat Drude-5-Peak

(U=0, T=0)

e Beitx1/V:Peakin o(t,t —s) = 0(w,t) hat breiten Drude-Peak
(U>0, T>0)

Zusammenfassung und Ausblick

Korrelierte Elektronen im Nichtgleichgewicht:

¢ Schnelle Thermalisierung nur abseits integrabler Punkte

e Pump-Probe-Spektroskopie: Riickschliisse auf Realzeit-Dynamik

Ausblick:

e Dynamisches Phasendiagramm
e Kopplung von Elektronen und Gitterschwingungen




