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1 Einleitung

Das Hubbard Modell stellt den minimalen Vielteilchen-Hamiltonoperator dar, wel-
cher die Beschreibung zweier gegensatzlicher elektronischer Prozesse beinhaltet:
Der kinetische Term fiihrt durch Delokalisierung der Elektronen zum metallischen
Verhalten, wahrend die durch die intraatomare Coulombabstolung U angendherte
Elektron-Elektron Wechselwirkung die Lokalisierung der Elektronen auf den Gitter-
platzen und damit den isolierenden Zustand bevorzugt.

Das Modell wurde zunichst zur Erklarung des Ferromagnetismus in Ubergangsme-
tallen [1, 2, 3] eingefiihrt und spéter zur Beschreibung des Para- [4] und Antifer-
romagnetismus [5], der Hochtemperatur-Supraleitung [6] und des durch Elektron-
Elektron Wechselwirkungen induzierten Metall-Isolator Ubergangs [7, 8] verwendet.
Bei der Temperatur T = 0 wird das Hubbard Modell durch die Elektronendich-
te 0 < n < 2 und die Stirke der lokalen Wechselwirkung U/W (W Bandbrei-
te des nichtwechselwirkenden Systems) definiert. Die bei ganzzahligen n und
groRen Wechselwirkungen U vorhandene isolierende Phase ist durch die Existenz
separater Hubbard-Subbadnder gekennzeichnet. Bei der kritischen Wechselwirkung
U: = O(W) beriihren sich, fiir U < U, iberlappen die Biander und die Zustands-
dichte der Fermienergie ist endlich, das System ist metallisch. Der Mott-Hubbard
Ubergang ist ein Quanten-Phaseniibergang, welcher die globalen Symmetrien des
Systems nicht beeinfluft und damit von keiner spontanen Symmetriebrechung be-
gleitet wird.

Die Frage, ob dieser innerhalb des Hubbard Modells stattfindende Ubergang
kontinuierlich oder diskontinuierlich ist, blieb Gegenstand einer bis heute nicht
abgeschlossenen Diskussion. Brinkman und Rice [9] fanden mit Hilfe der Variati-
onsmethode von Gutzwiller einen kontinuierlichen Ubergang fiir das unendlichdi-
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mensionale Modell: Bei Anndherung an die kritische Wechselwirkung innerhalb der
metallischen Seite sinkt das Quasiteilchengewicht und verschwindet bei U, wih-
rend sich dort, von der isolierenden Seite her kommend, die Liicke schlieRt. Dieses
Szenario ist in der exakten Losung des eindimensionalen 1/ Hubbard Modells ent-
halten [10, 11].

Spatere Berechnungen [12] von Georges, Kotliar und Mitarbeitern sagten die
Diskontinuitat des Ubergangs voraus: Die Einteilchen-Liicke nimmt einen endlichen
Wert bei Verschwinden des Quasiteilchengewichtes an. Davor ist die Existenz einer
vorgeformten Liicke und damit einer Koexistenzphase gegeben, die durch zwei
kritische Wechselwirkungen, Uq; < Uc2, gekennzeichnet sind.

Weitere Arbeiten zum Mott-Hubbard Ubergang in d = o Dimensionen unter-
stiitzten sowohl das erste [10, 13], als auch das zweite Szenario,[14]-[19]. Da noch
keine exakte Losung der verwendeten Gleichungen der Dynamischen Mean-Field-
Theorie existiert, sind alle analytischen Ansatze [26, 27] notwendigerweise appro-
ximativ, wahrend die numerischen Zugange [14]-[19],[20] mit einer Reihe von Na-
herungen noch unklarer Konsequenzen behaftet sind.

Benotigt wird daher eine Testmethode, welche eine qualitative und quantitati-
ve Bewertung der verschiedenen analytischen und numerischen Verfahren erlaubt.
Die systematische Storungstheorie in U/W fir die metallische Phase und in W /U
fiir die isolierende Phase stellt eine solche Testmethode dar. Verfahren, welche den
Ubergang richtig beschreiben sollen, miissen fiir die Grenzfille korrekte Resultate
liefern.

Die vorliegende Arbeit beschreibt den Mott-Hubbard Isolator storungstheore-
tisch in W /U und liefert Vorhersagen tiber die kritischen Werte am Metall-Isolator
Ubergang.

Die Betrachtung bezieht sich auf das Bethegitter unendlicher Koordinationszahl.
Die Abwesenheit geschlossener Schleifen auf diesem Gittertyp vereinfacht die Be-
rechnung der Greenfunktionen erheblich. Die Einteilchen-Zustandsdichte am Bethe-
gitter ist auf ein endliches Intervall der Energieachse beschrinkt, was die genaue
Berechnung der Liicke im Anregungsspektrum ermoglicht. Im korrespondierenden
Heisenbergmodell sind alle Kopplungen gleich antiferromagnetisch und fiir groRe
U entspricht das System einem vollig frustierten Magnet ohne Tendenz zur Ord-
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nung. Die Betrachtung des Mott-Ubergangs vom paramagnetischen Isolator zum
paramagnetischen Metall ist daher gerechtfertigt. Als Konsequenz ergibt sich je-
doch eine endliche Grundzustandsentropie fiir T = O.

Die Arbeit ist folgendermalen gegliedert: Im zweiten Kapitel werden das Hub-
bard Modell, das als Testmodell verwendete Falicov-Kimball Modell, die zu berech-
nende Einteilchen-Greenfunktion und weitere Definitionen vorgestellt.
Das dritte Kapitel enthdlt die Erlauterung der Kato-Takahashi Stérungstheorie fiir
entartete Systeme mit der Berechnung der Einteilchen-Greenfunktion in fithrender
Ordnung als erster Anwendung.
Das vierte Kapitel zeigt die Losung des nach der Entwicklung auftretenden Resum-
mierungsproblems und die genaue Ubereinstimmung der mit der Storungsentwick-
lung einschlieflich zweiter Ordnung in 1/U ermittelten Ergebnisse mit den bekann-
ten exakten Resultaten fiir das Falicov-Kimball Modell.
Die erfolgreiche Methode findet im fiinften Kapitel Anwendung auf das Hubbard
Modell, fiir welches zunachst die Grundzustandseigenschaften vorgestellt werden.
AnschlieRend werden die Greenfunktion und die hieraus berechenbaren Grofen
einschlieflich zweiter Ordnung in 1/U ermittelt. Aus der Energieliicke in dritter
Ordnung in 1/U wird der Ubergang abgeschétzt.
Das sechste Kapitel beinhaltet den Vergleich der Vorhersagen verschiedener analy-
tischer Verfahren (Hubbard-III Ndherung, Local Moment Zugang und Iterierte Sto-
rungstheorie) mit der Stérungsentwicklung.
Die Arbeit schlieRt mit einer kurzen Zusammenfassung, Kapitel sieben.

Ein Teil der hier vorgestellten Ergebnisse ist vertffentlicht [28].



2 Begriffe und Definitionen

Im ersten Abschnitt dieses einfiihrenden Kapitels werden das verwendete Hubbard
Modell, die Eigenschaften des mit ihm beschriebenen Systems sowie das als Test-
modell genutzte Falicov-Kimball Modell vorgestellt. Der zweite Abschnitt enthalt
die Definitionen der Einteilchen-Greenfunktion. Mit ihrer Kenntnis werden wichtige
Systemgrolen, wie z.B. die Einteilchen-Zustandsdichte und die daraus entnehmba-
re Energieliicke berechnet.

2.1 Modell und Modellparameter

2.1.1 Hamiltonoperator
In der vorliegenden Arbeit wird das repulsive Einband Hubbard Modell [1]

. ~t At A L oAt o Ao i
Hin = %} % (6610 + Gl i) + UJZ”anjl

=T+UD (2.1)

betrachtet. Dabei erzeugt (vernichtet) 6]3:7 (Gjo) ein Elektron mit Spin o =1,! am

Gitterplatz j und nj, = éjTaéjU stellt den entsprechenden Besetzungszahloperator
dar. Die Summe im kinetischen Anteil lauft iber alle Paare (j,1) ndchster Nach-
barn, wobei jedes Paar nur einmal gezahlt wird, t ist die Hiipfamplitude, die als
Energieeinheit dient, t = 1. Der Wechselwirkungsanteil beschreibt die intraatoma-
re Coulombabstofung der Elektronen.

Da ausschlieRlich die isolierende Phase des Systems betrachtet werden soll, wird
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Abbildung 2.1: Ausschnitt des Bethegitters mit Z = 3 ndachsten Nachbarn. Die Git-
terpunkte o € A, e € B sind alternierend angeordnet, das Bethegit-
ter ist also ein A-B Gitter.

im folgenden halbe Bandfiillung angenommen, das heillt die Anzahl N der Elektro-
nen gleicht der Anzahl L der Gitterpldtze. Alle Berechnungen sind im thermody-
namischen Limes, N,L — o mit n = N/L = 1 fest, giltig und beziehen sich auf
ein Bethegitter mit Z nidchsten Nachbarn im Limes Z — . Auf dem Bethegitter
konnen keine geschlossenen Wege beschrieben werden. Abbildung 2.1 zeigt einen
Ausschnitt des Bethegitters mit Z = 3.

Fur weitere Betrachtungen ist es glinstig, den Hamiltonoperator (2.1) um einen
zusatzlichen Term zu ergdanzen, um die Teilchen-Loch Symmetrie explizit zu ma-
chen (N = X, fijo):

A A A U/~ L
HHM_’H:HHM_E(N_E) . (2.2)

Der verwendete Hamiltonoperator lautet damit

H= Z Z( o Clo +c10 JU> +U> (nﬁ ;) (ﬁjl —%) . (2.3)

Jl> o J

Desweiteren wird das Falicov-Kimball Modell (“vereinfachtes Hubbard Modell”)
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betrachtet

qrk _ L sta o ata sta L\ (ptp 1
H :ﬁ<.zl>(cjcl+clcj>+UZ GG—5 fjfj—E
Js j
. R U A AR UL
ZTFK+DFK_§Z<CjCj+fjfi)+T' (24)
j
Darin wird eine der Elektronenspezies, fJ (z.B. die Elektronen mit Spin t), als im-

mobil angenommen.

2.1.2 Teilchen-Loch Symmetrie

Die Elektron-Loch Transformation

Ton: Gy =~ Gibio 5 G — Gidly (2.5)
mit
+1 jeA ,
Gj = _ (2.5")
-1 jJ€8B

generiert eine Abbildung von H auf sich selbst. Diese Symmetrie wird im folgenden
genutzt werden.

Als erste Anwendung wird gezeigt, dal das chemische Potential u = 0 halbe Band-
fullung fur alle T > 0 garantiert. Es ist nach Definition

o 10 . -
() (1) = 5= nSp|exp (=B - kD) | (2.6)

und daher mit (2.3)

(N (u) = %%lnSp[exp (~B(H —pL-N))]
=2L — (N)(—p) .

Also gilt (N)(0) = L.
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2.1.3 Grundzustandseigenschaften

Im Hauptteil der Arbeit erfolgt die Untersuchung des Mott-Hubbard Isolators, wel-
cher durch die Abwesenheit langreichweitiger Ordnung gekennzeichnet ist [10].
Beim Falicov-Kimball Modell bedeutet dies, dall jeder Gitterplatz mit der Wahr-
scheinlichkeit p = 1/2 von einem immobilen Elektron besetzt ist und keine Korre-
lationen der Besetzungen verschiedener Gitterpldtze vorliegen.

Wie im Kapitel 5.1 gezeigt wird, ist im Mott-Hubbard Isolator jedes globale Sin-
gulett (Stor = 0) Grundzustand. Im thermodynamischen Limes folgt daraus, daR
(sz) = 0 fur alle j, so dal} die Besetzungswahrscheinlichkeiten der Gitterpldtze fir
t-Spin-Elektronen und |-Spin-Elektronen gleich sind, ps = 1/2. Zudem liegen keine
Korrelationen zwischen den Gitterpldatzen vor.

Die Anzahl aller Singuletts ist

L L 2 L 2L
N5t0t=0 = (L/Z) - (L/2 _ 1) = m<L/2) = T ’ (2.7)

denn die Anzahl der Zustédnde mit Sio; = >; S = 0 betragt < 52), wobei darin alle
Singuletts, alle Tripletts, fiir welche S7,, = 0 gilt, und alle Zustande mit Syo¢ > 1
und S%; = 0 enthalten sind; auBer den Singuletts besitzen die Spinzustdnde eine
Komponente im Sf,; = 1 Unterraum. Dieser enthalt (L /2L—1) Zustande. Damit ist

$(Stor = 0) = In N, —0 = In(2) — O(In(L) /L) . (2.8)

Die Zustandsdichte der mobilen Elektronen ohne Wechselwirkung (U = 0) ist
gegeben durch

2 4w\ 2
plw) = = 4‘<W) ol <w/2, 2.9)

wobei W = 4 die Bandbreite darstellt [21]. Fir die Zustandsdichte im Falicov-

Kimball Modell gilt

pFK(w)zi 2—w?, |w|=V2. (2.10)
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2.2 Greenfunktionen

Die zeitabhdngige lokale Einteilchen-Greenfunktion fiir die Temperatur T = 0 lau-
tet [22]
1 AT ot
GO =iy >3 (T |&o el |)

] g
_i% > 2 ({Gio(06,) ©0) ~ (&G0 (D) O(-D)) . 2.11)

j o

Dabei stellt 7 den Zeitordnungsoperator dar, ¢js (t) ist der Vernichtungsoperator
im Heisenbergbild

Gjo (1) = exp(iHt)oexp(—-iHt), h=1,

und (- - - ) bedeutet den Mittelwert Giber alle Grundzustdnde mit der Energie Ey. Da
am Bethegitter kein Gitterplatz ausgezeichnet ist, liefert jeder Summand in (2.11)
den gleichen Beitrag.

Verwendet man die Integraldarstellung

+o dw e—ia)t N
®(t)—_J—w ﬁaH—in (n=07)

der Thetafunktion, ergibt sich die Fouriertransformierte der Greenfunktion zu

+ 00
G(w) = J, dte''G(t)
= % <@jTU | + (A - Eo) _in]716j0> (2.12)
jo
1 \ n -
+=) (G, |w—(H-Ey)+in| &,) .
L i < J [ 0 ] J >

Aufgrund der im vorigen Abschnitt erwdhnten Teilchen-Loch Symmetrie gilt
G(w) = -G(—w) . (2.13)

Wegen der Existenz einer Liicke in der Zustandsdichte des Mott-Hubbard Isolators
konnen die Summanden in (2.12) als Beitrdage des unteren (UHB) und des oberen
(OHB) Hubbard-Bandes identifiziert werden

G(w) = Guup(w) + Goup(w) , (2.14)
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mit
Gurs (W) = %Z <6JTU [+ (- Eo)—in]| 6j0> . (2.15)
jo
Weil
Gonp(w) = —Gupp(—w) (2.16)

gilt, gentigt es, die Greenfunktion des unteren Hubbard-Bandes zu berechnen.

Der Imaginarteil der Greenfunktion (2.12) liefert die Zustandsdichte des Systems [22]
D(w) =~ -[0(w) ~ 0(~ )]G (w) . 2.17)

Aufgrund der Teilchen-Loch Symmetrie ist Dopg(w) = Dypg(—w), mit der fiir ein
im Grundzustand erzeugtes Loch giiltigen Verteilung Dygg(w)

1 _
Dups(w) = ;SGUHB(OU) , Hgmp < W < pyp < 0. (2.18)
Die Liicke im Anregungsspektrum ergibt sich damit zu
A =2|pudgl > 0. (2.19)

Fiir das Falicov-Kimball Modell wird die das untere Hubbard-Band beschreiben-
de Greenfunktion der mobilen Elektronen betrachtet

1 o ~ A it N

Gl (w) = T Z <ch | + (A - Eo) —in| cj> : (2.20)
i

Auch hier ist das Spektrum symmetrisch beziiglich w = 0, es gilt ebenfalls

G (w) = Gz (w) - Gy (~w) (2.21)

und sinngemal die Beziehungen (2.16)-(2.19).



3 Storungstheorie im Limes starker
Wechselwirkungen

Die approximative Berechnung der im vorangehenden Kapitel vorgestellten Green-
funktionen beginnt mit der Anwendung eines auf T.Kato zuriickgehenden sto-
rungstheoretischen Ansatzes. Dabei wird die Entwicklung einer Resolvente in eine
Potenzreihe um den Stérungsparameter genutzt, um den Projektor auf den Eigen-
raum des gestorten Hamiltonoperators zu erhalten. Mit dessen Hilfe wird dann
eine Transformation erzeugt, welche die Definition effektiver Operatoren und die
Losung des Eigenwertproblems tiber dem Eigenraum des ungestorten Hamiltonope-
rators ermoglicht. Im ersten Abschnitt dieses Kapitels wird das Katosche Verfahren
genau erldautert, im zweiten Abschnitt erfolgt die Berechnung der Greenfunktion in
fiihrender Ordnung.

3.1 Kato-Takahashi Formalismus

3.1.1 Allgemeine Herleitung

Betrachte folgende Resolvente des Operators H im Punkt w € C
Glw) = —— (3.1)
w—-H
und den diskreten Teil ... ,Ej, Ej;1,... des Eigenwertspektrums von H. Sei Qi der
Projektor auf den zu E; gehorenden Eigenraum

I:IQI' = EiQi , it Qin = (51'J‘ und ZQ; = i . (3.2)
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Mit (3.1) folgt

Glw) =Y & (3.3)

i (U—Ei.

Jeder Eigenwert E; von H stellt somit einen einfachen Pol der Resolvente dar, des-
sen Residuum durch Q j gegeben ist

~ 1 ~

Dabei bildet I'; einen um den Pol E; geschlossenen Weg, welcher alle anderen Pole
ausschlieRt:

L
/é\ reelle Achse

Gegeben sei nun der zeitunabhéngige Hamiltonoperator H = Ho+AV als Summe
des ungestorten Anteils Hy und der Storung AV, wobei A einen reellen Parameter
darstellt. Mit

A 1
= _ 3.5
Go(w) w Mo (3.5)
erhalt man
G(w) = ! ! 1 !

w—I:Io—AV:w—I:Io w—I:Io (D—I:I()—AV.
Damit ist G(w) Losung der Integralgleichung
G(w) = Go(w) (1+AVG(w)) , (3.6)

welche durch iteratives Einsetzen auf folgende Reihenentwicklung um den Storpa-
rameter fihrt

G(w) = > A"Go(w) (VGo(w))" . (3.7)
n=0
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Fiir den Projektor (3.4) folgt mit dem obigen Ausdruck

0 = o dw > A"Go(w) (VGo(w))"
n=0

27Tl Iy
P (3.8)
- Q? + > A"A,,
n=1
wobei
An = 5= dewGo() (V6o(w)" (3.9)
T2 Iy ) '

Hierbei beschreibt l"jk einen geschlossenen Weg um den Eigenwert E; des Operators
H und den Figenwert E? des ungestorten Operators Hy, alle anderen Eigenwerte
sind ausgeschlossen. Da E; — ES-) wenn A — 0, existiert ein solcher Weg mit Si-
cherheit fiir geniigend kleines A. Die einzige innerhalb 1";" liegende Singularitat des
Operators Go(w)(VGo(w))" ist daher durch den in ES-) liegenden Pol der Ordnung
n + 1 gegeben. A, (3.9) stellt das Residuum dieses Pols dar.

Zur Berechnung des Residuums wird Go(w) in eine Laurentreihe um ES-) ent-
wickelt. Es gilt

Jo(w) = +
Go(w) w - I g-w—E,O
J
0 .
_ QJEO S o ! — 9 (3.10)
W=Ej g my T EE R
> 1.
_ k-1 0 k
=> D (w-EY) 8
k=0
mit der Definition
w | Q) k=0
gk = S (3.11)

Q;
zi%j (E.?_E?)k k=1.

Der Koeffizient A, von (w — 1’:"?)*1 in der Laurententwicklung des Integranden



3.1 Kato-Takahashi Formalismus

19

Go(w) (VGo(w))" ergibt sich somit zu

A, = — Z Skiygkey ..y Skni1 (3.12)
k1+k2+---+kn+1:n
ki=0 Vi

und fir den Projektor (3.8) folgt schlieRlich

Q;=09->an S ghpgkey ... gk (3.13)
n=1 k1+kzl:;6+\’1<;7+1:"

3.1.2 Anwendung auf das Hubbard Modell

Man betrachte den Hamiltonoperator des Hubbard Modells (2.1) im Limes starker
Wechselwirkung und setze

Hy=UD, (3.14)
wahrend der kinetische Anteil mit dem Storterm identifiziert werden soll,
AV =T. (3.15)

Die Konstante —U/2(N — L/2) wird gesondert betrachtet. Innerhalb der n-ten Ord-
nung erfalt der Projektor (3.13) somit sdamtliche durch n-fache Anwendung der
Storung T generierten Elektronentransferprozesse.

Die Grundzustande |<I>,(10)) von UD enthalten keine Doppelbesetzungen, die jeweili-
gen Unterrdume der N < L Elektronensysteme sind von der Dimension ( ﬁ,) 2N, Sei
Pj = QY der Projektor auf die Unterrdume mit j Doppelbesetzungen und P = Q jo.
Man definiere die Transformation I' mittels

£ = pPy (PobBo) ", (3.16)

wobei die Wurzel des Operators durch ihre Reihenentwicklung interpretiert wird
foaan12 o S 2n =1 s A A o n
(PoPPo) " =Po+ Y % [Po(Po - PPy | .
Es gilt PT" = T. Mit |[¥\”) = T10?) lautet die Schrédingergleichung

Aty = Eof 1oy . (3.17)



20

3 Storungstheorie im Limes starker Wechselwirkungen

Aufgrund der Pseudounitaritat von I' im Unterraum der Zustande ohne Doppelbe-
setzung,

Ir=py, (3.18)

gilt (<I>§,O) |<I>,(19 )) = (‘I’r(,O) I‘I’,(n0 )) fir die Uberlappungsintegrale. Insbesondere bleiben
Norm und Orthogonalitat erhalten.
Die Schrodingergleichung (3.17) ist dquivalent zu

hoy=0, h=I1AT - Exp, . (3.19)
Dementsprechend folgt fiir die Fermioperatoren
At At

— . = A-I- A.-i- [
G G = TGl

K—tO)

o = Go = [T, (3.20)

Die durch [ transformierten Operatoren wirken im Eigenraum von UD, die Eigen-
spektren dndern sich durch die Transformation dagegen nicht.

3.1.3 Greenfunktion des unteren Hubbard-Bandes

Als Basis wird [#{”) = C1Tol C;f(,z - -CEGL |0) benutzt, s bezeichnet die Menge aller
Spinkonfigurationen oj0» - - - oz, |0) ist der Vakuumzustand. Diese Basis spannt
den Grundzustandraum von UD bei halber Bandfiillung auf. Die Greenfunktion
des unteren Hubbard-Bandes ist dann gegeben durch
1 - P et N
Gunp(@) = 3 <cjt, |w+U2+h-in| ch> , (3.21)
jo

wobei ( - - - ) die Mittelung uiber die Basiszustande ICI)§0)) bedeutet. Der Term +U /2
stammt vom Beitrag —U /2 (N — L/2) und beriicksichtigt, daR ein Teilchen aus dem
halbgefillten Zustand entfernt wurde. Unter Beachtung der Definition (3.11) gilt
bis einschlieRlich zweiter Ordnung in 1/U

6j0' = A()CA-O_p() + po@jgglfpo + pofgléjo_glfpo + p() Ajggl'fflf 0

(3.22)

[
—

- E <130@j0_13()f§2f150 + poffzfpoéjgﬁo> ,
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wahrend der transformierte Hamiltonoperator bis einschlieflich dritter Ordnung

lautet
~ U R R R R R
h=5(L—2N)+ho+h1+h2+h3+---, (3.23)
mit
I:IO: AOTA

=
ro
Il
[e)
~
C/iz
~»
C@
~
()
|
\
—~
;U>
~»
;U>
~»
U
N
~»
;U>
+
=
~
U
N
~»
;U>
~
;U>
~

hy = PoTSITSITS TPy — - (PoTS TP TS TPy + POTS’ZTPOTS’WPO)
- % (PoTPo TS TS TPy + PoTS TS2 TPy TPo+
+ PoTPo TSI TS TPy + PoTS* TS TP TPy )
- % (PoTS3TPaTPoTPy + PoTPa TP TS TPy) — ESY

(3.24)

wobei die Beitrage folgender Ordnungen der Storungsentwicklung zur Grundzu-
standsenergie des Isolators, E(()O) = 0, E(()l), E(()Z) = 0 und E(()S) im Hubbard bzw.
Falicov-Kimball Modell verwendet und A = 1 gesetzt wurden.

Bei Betrachtung des Falicov-Kimball Modells wird der Operator T durch 77X ersetzt
und die Spinindizierung fortgelassen.

3.2 Greenfunktion in fiihrender Ordnung

3.2.1 Hubbard Modell

Im folgenden soll der Term fithrender Ordnung der Entwicklung (3.21) der Green-
funktion
1 ~t ~ -1
Go(z) = | > <ch [z + o cj(,> (3.25)

jo
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im Punkt z € C berechnet werden. Am Ende der Rechnungen ist z = w + U/2 — in
zu setzen. Mit Anwendung der Identitat

erhélt man folgende, fiir |z| > 2 konvergente Entwicklung

o ~o\n
Goz) =77 Y <éjf(, (-Z") éj(,> . (3.26)
n=0 jo

Darin beinhaltet der Ausdruck n-ter Ordnung die Menge aller durch n Schritte ge-
nerierten Pfade eines in einem Spinbad erzeugten Loches, welche am selben Gitter-
platz beginnen und enden. Da auf dem Bethegitter keine geschlossenen Schleifen
ausfiihrbar sind, bleibt die Spinkonfiguration dort invariant, das heilt, das Loch be-
wegt sich wie ein freies Teilchen auf einem leeren Gitter. Dabei tragen nur Terme
gerader Ordnung zur Summe (3.26) bei.

Bezeichnet man die Gesamtheit aller Pfade, bei denen der Ausgangszustand
des Loches nicht als Zwischenzustand auftritt mit S(z), dann erfalt [S(z)]"*! alle
Pfade, innerhalb derer das Loch seinen Ausgangspunkt n mal durchschreitet und
die Greenfunktion lautet

Go(z):%(1+S(z)+5(z)2+---) =m. (3.27)
Alle zu S(z) beitragenden Wege beginnen mit einem Sprung des Loches auf einen
der Z Nachbarplitze, und kehren nach Durchschreiten von Pfaden tiber den jewei-
ligen Nachbarn zum Ausgangsort, welcher wahrend des gesamten Exkurses gemie-
den wird, zuriick. Die letztere Einschrankung ist aufgrund des verschwindenden
statistischen Gewichtes der ausgeschlossenen Pfade irrelevant im Limes Z — oo.

Damit ergibt sich S(z) als Losung der quadratischen Gleichung

Sz =27 (i)z S IS@1 = (3.28)
77 = z2(1-S(z))’ '
und es folgt
Go(z) = zS(z) = % (z=Vz2-4) . (3.29)



3.2 Greenfunktion in fiihrender Ordnung

23

Die Wahl der Wurzel in S(z) gewdhrleistet das korrekte Verhalten von Gg(z) fir
|z| — oo.

Nach analytischem Fortsetzen des Ausdrucks (3.29) in die gesamte komplexe
Ebene wird dessen Giiltigkeit fiir alle z angenommen und die Zustandsdichte des
unteren Hubbard-Bandes ergibt sich nach (2.18) zu

Do(w) = %\/4— (w+U/2)2=p(w+U/2), lw+U/2]<2, (3.30)

wobei z = w + U/2 — in gesetzt wurde.

Wie erwartet, liegt die um U/2 verschobene Dichte des nichtwechselwirkenden Sy-
stems (2.9) vor. Mit ps = —U/2+2 folgt fiir die Energieliicke A (2.19) in fihrender
Ordnung schlieflich

Ag(U)=U—-4. (3.31)

3.2.2 Falicov-Kimball Modell

Am Falicov-Kimball Modell verlduft die Berechnung analog, wobei zu beachten ist,
daR die Erzeugung eines Loches am Ort j die Wahrscheinlichkeit p = 1/2 besitzt
und ein Sprung des Loches zum Nachbarplatz ebenfalls mit der Wahrscheinlichkeit
p = 1/2 erfolgt, da der Platz mit einem immobilen Elektron besetzt sein konnte.
Fir die Greenfunktion erhadlt man hier

TR B R e 1
Gy (2) = 2Z’ZO[S D) = 5 TR ) (3.32)
und mit
o L, (L1 N S rerk yqn 1
S™(z) = 2Z(zﬁ> ngo[s OV = 5 s ) (3.33)
ist
GHK(z) = z8™(z) = % (z+Vz2-2) . (3.34)

Damit wird der bekannte exakte Ausdruck der fithrenden Ordnung der Greenfunk-
tion (siehe Kapitel 4.1) reproduziert.
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Nach analytischem Fortsetzen in die gesamte komplexe Ebene gilt

DI (w) = %\/2 —(W+U/2)2=pF(w+U/2), lw+U/2l<v2  (3.35)

fir die Zustandsdichte der unteren Hubbard-Bandes, wobei auch hier z = w +
U/2 —in gesetzt wurde. Mit [ufXz1* = —U/2 + /2 folgt die Liicke im Spektrum des
Falicov-Kimball Modells

AR (U) =U-2V2. (3.36)



4 Falicov-Kimball Modell

Das vorliegende Kapitel befalt sich mit der Berechnung von Korrekturen hoherer
Ordnung in 1/U zu den im letzten Abschnitt abgeleiteten Termen fiir die Green-
funktion, die Zustandsdichte und die Energieliicke im Falicov-Kimball Modell. Im
ersten Abschnitt werden die bekannten exakten Ausdriicke der gesuchten GroRen
vorgestellt, welche im zweiten Abschnitt mit den aus der Stérungsentwicklung re-
sultierenden Korrekturen einschlieflich erster Ordnung, im dritten Abschnitt mit
den Korrekturen einschlieflich zweiter Ordnung in 1/U verglichen werden.

4.1 Exakte Losung

Wahrend seiner Bewegung auf dem Gitter wird das mobile Elektron an der zufallig
verteilten immobilen Spezies gestreut. Erweitert man die Hubbard-I Ndherung [1]
um die resultierende Streukorrektur, lalt sich mit Annahme der Zustandsdichte
(2.9) folgende kubische Gleichung ableiten [10]

[G(w)]® - 2w[G(w)]* + G(w) (1+w? - U/4) —w =0, (4.1)

aus welcher der exakte Ausdruck fiir die Einteilchen-Greenfunktion im Falicov-Kim-
ball Modell folgt. Die Anwendung der Renormierten Stérungsentwicklung [21] am
Bethegitter stellt eine weitere Moglichkeit zur Herleitung der kubischen Gleichung
dar [25].

Mit der Kenntnis von G(z) ist die Anzahl und die Position der Nullstellen des Ima-
ginarteils und damit der Bandkanten in Abhangigkeit von U gegeben. Fir U > 2
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existieren zwei Bander mit der Breite W; = W> = W/+/2 und dem Abstand

1/2
2 1 502 U* 1 3U2 3U4 US
A(U)— (m[—z-i‘T-f-?— E+—+—+—:|) y (42)

8 4 2

welcher bei der kritischen Wechselwirkung U, = 2, die den Mott-Ubergang kenn-
zeichnet, verschwindet [25].

Entwickelt man den obigen Ausdruck in eine Potenzreihe in 1/U ergibt sich bis
einschliellich erster, zweiter und dritter Ordnung

Al(U)=U—2\/§+%, (4.3)
1 V21

Az(U)_U—2ﬁ+E+7m, (4.4)
1 V21 11

AS(U)_U—2ﬁ+E+7m+§m. (4.5)

Alle weiteren Korrekturen sind ebenfalls positiv. Wird die Wechselwirkung an den
kritischen Wert herangefiihrt, U — U;, wachst die Liicke: Die Hubbard-Bander
“stoRen sich ab”.
Aus (3.36), (4.3) und (4.4) konnen approximative Werte UC(”) fur die kritische
Wechselwirkung mit An( C(”)) = 0 berechnet werden
vl =283, UM =241, U® =224, U¥ =216, ..., U =2.
(4.6)

Bereits Uc(z) weicht nur um etwa 12 Prozent, Uc(g) um 8 Prozent vom exakten Wert

ab. Die Entwicklung konvergiert somit recht schnell und die Kenntnis der er-
sten Ordnungen gestattet Vorhersagen tiber die kritischen Werte am Mott-Hubbard
Ubergang.

In Abbildung 4.1 ist der gendherte Ausdruck fir die Liicke einschliellich der Kor-
rektur zweiter Ordnung (4.4) gegen das exakte Ergebnis (4.2) aufgetragen. Ab etwa
U = 3 = 1.5U, ergibt sich eine sehr gute Ubereinstimmung der Entwicklung mit
den exakten Werten.

Setzt man z = w + U/2 in (4.1) ein und betrachtet mit |z| = O(1) das untere
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40 T T T T T T

--- Exakter Ausdruck
- — 1/U-Entwicklung | 4

Abbildung 4.1: Mott-Hubbard Liicke fiir Ladungsanregungen im Falicov-Kimball
Modell. Die gestrichelte Linie stellt den exakten Ausdruck dar, die
durchgezogene Linie gibt die Entwicklung bis zur zweiten Ordnung
wieder.

Hubbard-Band, gilt

[G(2)13 - 22[G(2)]? + G(2) (1 + 22) —z+U ([G(z)]2 —2G(z) + 1/2) =0.
(4.7)

Fir U — oo folgt mit [G(2)]%2 — zG(z) + 1/2 = 0 daraus der Ausdruck niedrigster
Ordnung als Go(z), (3.34).

Abbildung 4.2 zeigt die exakte, mit (4.1) ermittelte Zustandsdichte des unteren
Hubbard-Bandes fiir U = 3 = 1.5U, zusammen mit der sich aus Go(z) ergebenden
Zustandsdichte (2.10) bei unendlich starker Wechselwirkung. Die endliche Wech-
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T T T I T
- —- U unendlich | -

— U=1.5W
0.2+ =
g - -
a | ]
0.1 —
003 T2

Abbildung 4.2: Zustandsdichte des unteren Hubbard-Bandes im Falicov-Kimball
Modell. Gestrichelte Linie: U = o. Durchgezogene Linie: U = 1.5W.

selwirkung verursacht eine Verschiebung des Bandes auf der Energieachse nach
unten.

4.2 Greenfunktion zur Ordnung 1/U

Die Korrekturen hoherer Ordnung zur Greenfunktion resultieren (i) aus der Ent-
wicklung der Fermioperatoren und (ii) aus der Entwicklung des Hamiltonoperators.
Terme, in welche die Entwicklung der Fermioperatoren eingeht, modifizieren nur
die Form der Zustandsdichte und werden im folgenden als formverdndernde An-
teile bezeichnet. Die ausschlieRlich aus der Entwicklung des Hamiltonoperators
entstehenden Ausdriicke fithren zur Renormierung der Liicke. Die Immobilitat ei-
ner Elektronenspezies fithrt zur wesentlichen Vereinfachung bei der Ermittlung der
Korrekturen. Daher wird ihre Berechnung im Falicov-Kimball Modell ausfiihrlicher
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dargestellt.

4.2.1 Formverdandernde Anteile

Die zu (3.21) beitragenden, Ausdriicke der Entwicklung (3.22) enthaltenden Terme
erster Ordnung lauten

G1,a(z) = % > <T§15j*130 |z + ho]_l éj> +H.c. (4.8)
i

Darin fordert der Operator ¢ zundchst die Besetzung des Gitterplatzes j mit einem
mobilen Elektron. Der Operator S 16; mit S! = S [—P,/nU] dagegen verlangt
nach Anwendung des Ausdrucks [z + ho171, welcher einfaches N achstnachbarhiip-
fen des Loches erzeugt, das Vorhandensein eines immobilen Elektrons auf Platz j.
Damit wdre Mobilitdt des immobilen Elektrons vorausgesetzt, welche nach Defini-
tion nicht gegeben ist.
Die formverdandernden Anteile bis einschlieRlich erster Ordnung verschwinden da-
her im Falicov-Kimball Modell.

4.2.2 Renormierungsproblem

Die Korrekturen erster Ordnung resultieren nur aus der Entwicklung des Hamilton-

operators
G (2) = ijz@* 2+ ho+ ] &) (4.9)
= Go(2) + G1(2) + O(U?),
mit
Giz) =1 <@jf [2+ho] " [z+f10]_1@j> . (4.10)
j

Der Operator fll (3.24) kann als Summe der Anteile

A ~ (1 ot oa AT A AT A R
hi® = —P0<ﬁ > &laf ha'e + E(()l))Po (4.11)
8
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und

= by (l—fk )cliéﬁﬁéféiﬁo (4.12)
(i,1),(Lk)
ik

ausgedriickt werden, wobei Eél) den Beitrag erster Ordnung zur Grundzustands-
energie fiir halbe Bandfiillung im Falicov-Kimball Modell darstellt. Bei Abwesenheit
von Lochern ist die Wirkung des Operators fz%s blockiert und es gilt

(1) = (hy) = _ﬁ <121:>C le1 flcl c1> . (4.13)

Die Prozesse, welche in obige Gleichung eingehen, beschreiben das Hiipfen eines
mobilen Elektrons vom Gitterplatz i, der mit der Wahrscheinlichkeit p; = (C}T G) =
1/2 von einem solchen besetzt wird, auf einen der Z Nachbarplatze 1 und zuriick,
wobei 1 mit einem immobilen Elektron besetzt sein mull (Wahrscheinlichkeit p; =
1/2). Damit folgt

w__ 1, L
E, ULplpl iR (4.14)

Da bei Anwesenheit eines Loches der oben beschriebene Prozell bei Z Paaren genau
27 mal nicht stattfinden kann, liefert der Zweiplatzterm fl%s den Beitrag

1 <A+[ A 1-1 A tastaata 1) 5 A oq-1
— Gz + ho] Py E (c- afi A6 G — —) Py [z + ho] Ci
J i 1 1% ]
LZU ; ) 4

11 ~F A~ 72
e <cj |z + ho] cj> (4.15)

zum Korrekturterm (4.10).

Der den Dreiplatzterm fz%s enthaltende Anteil von (4.10) verschwindet dagegen:
Der Operator fr;’s verschiebt das Loch vom Gitterplatz k Giber das immobile Elektron
bei 1 hinweg zum Platz i. Von dort aus kann es seinen Ausgangsort mit dem durch
[z + ho]™ ! generierten Nachstnachbarhiipfen aufgrund des immobilen Elektrons
bei 1 nicht erreichen.

Insgesamt erhdlt man mit (3.34) und (4.15)

Gi(z) = 21U aa <c“T (2 +ho| léj>

1 z
=10 [1 + N 2} (4.16)
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in Ubereinstimmung mit dem exakten Term erster Ordnung in 1/U der Greenfunk-
tion, welcher die aus Gleichung (4.1) abgeleitete Beziehung

[Go(2)1® - 22[Go(2)1? + Go(2) (1 +22) + G1(2) (2Go(z) —2) —2 =0 (4.17)

erfillt, vergleiche (4.7).

Der Ausdruck (4.16) ist aufgrund der Renormierung bis 1/U erwartungsgemal di-
vergentin w = -U/2 + /2 = [uUHB]S , wo die Zustandsdichte in niedrigster Ord-
nung (3.35) verschwindet. Aus der gewohnlichen Storungstheorie ist bekannt, dal
Korrekturen endlicher Ordnung zur Greenfunktion keine Verschiebung von Einteil-
chenresonanzen bewirken. Vielmehr ist die Aufsummierung unendlicher Reihen,
z.B iiber die Dyson-Gleichung [22], erforderlich. Im vorliegenden Fall entarteter
Storungstheorie existiert kein Standardverfahren zur Durchfithrung der Resum-

mierung.

4.2.3 Losung des Renormierungsproblems: Effektives Lochhiipfen

Die Bewegung des Loches auf dem Gitter dndert die Positionen der immobilen Elek-
tronen nicht, zudem besitzt der Spinhintergrund keine Eigendynamik. In niedrig-
ster Ordnung wird die Lochbewegung durch hg generiert. Operatoranteile hoherer
Ordnungen in 1/U der Entwicklung (3.23) bewirken Modifikationen der Lochdy-
namik, indem sie zwischendurch auftretende Doppelbesetzungen durch virtuelle
Hiipfprozesse erzeugen. Effektiv erfolgt dadurch eine Lochbewegung, die mit aus
ho aufgebauten Polynomen realisiert werden kann.

Innerhalb der betrachteten Ordnung wird der Zustand des Loches durch ﬁl
nicht verandert. Mit der Ersetzung

R R 1
— eff = —
hy — R = (4.18)

in (4.10) gelangt man daher zu (4.16) und es folgt in (4.9)

Gi1(z) = Go(z+1/(20)) . (4.19)

Die Korrektur erster Ordnung resultiert in einer Energieverschiebung um 1/(2U).
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4.2.4 Zustandsdichte zur Ordnung 1/U

Die mit (4.19) berechnete Zustandsdichte lautet

1 U 1)2 u 1
Dl(w)—ﬁ\/2—(w+§+ﬁ), ‘w+§+ﬁ S\/E. (420)

Die Liicke ergibt sich mit [/JUHB]l+ = -U/2 + /2 - 1/(2U) bis einschlieRlich erster
Ordnung in 1/U zu

AL (U) = U—2¢§+% 4.21)

in Ubereinstimmung mit dem exakten Ergebnis (4.3).

4.3 Greenfunktion zur Ordnung 1/U?

4.3.1 Formverdandernde Anteile

Die in (3.21) auftretenden Terme zweiter Ordnung in 1/U, in welche die Entwick-
lung der Fermioperatoren eingeht, lauten

A A ~ ~ 7-14x ~ 71
Ga,n(2) = —% > <Tsléj*p0 |z+ho|  hy|z+hol éj> +H.c., (4.22)
j
Gop(2) =+ 5 (&l Bo[z+ ho| ' Bog$1ES1T) + (4.23)
Z,BZ—L_ G Fo[z+no 0Cj + H.c., .
J
1 A f 1=1 A Art. Aqa
Goy(z) = I Z <CjJrP() [Z + ho] [ 0T51Cj51T
j
~ S PocsPoTS Ty - Eﬁofﬁzfﬁoéjﬁob fHe,  (4.24)
1 #6141 p N LT GNP P
Gos(z) = I Z TS G Py [Z + ho] PoGiST ) . 4.25)
j

Der Term Gy «(z) liefert keinen Beitrag: Wie im Ausdruck (4.8) der Ordnung 1/U
fordert der Operator ¢; zundchst die Prasenz eines mobilen Elektrons auf Gitter-
platz j, der Operator 'S 16; verlangt nach Anwendung von [z + o] 1hi[z + ho] ™!
die Anwesenheit des Loches auf einem der Nachbarplatze von j, welcher zuvor von
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einem immobilen Elektron besetzt wurde. Damit wére jedoch die nicht vorhandene
Beweglichkeit der immobilen Elektronen vorausgesetzt.

Im Ausdruck G; g(z) generiert der Operator SITS'T durch den HiipfprozeR ei-
nes mobilen Elektrons zum Gitterplatz j, welcher bereits ein immobiles Elektron
enthélt, ein Loch auf einem seiner tibernichsten Nachbarpliatze. Nach Auflosung
der Doppelbesetzung setzt der Operator @jJr schlieRlich eine mit [z + f9]~! erzeug-
te Bewegung des Lochs tiber die mit immobilen Elektronen besetzten Pldtze zu j
voraus. Daher verschwindet dieser Term ebenfalls.

Die in G,y (z) auftretenden Operatoren bestehen aus folgenden Anteilen

=ia+ib, (4.26)

A . A 1 N it AFA At A a
P()TSZTCJ'P() = - Z CliCl(flJrfl)ClTCij + Z Z CjTCk(flsz)ClzClcj
k1

ZU? :
_( 1D (j.k) ﬁﬁ})
= iia + iib (4.27)
BTS8Py = — | S gfag(1 - fif)ate
0 J 0= 702 kC1¢j j 1i/¢1 ¢k
L(k,D)
+ > Y &aga-fda
G.K) (D
1#j
— iiia + iiib (4.28)

wobei (Kk,1) ein beliebiges Paar nachster Nachbarn und (j,k) ein den Gitterplatz j
enthaltendes Paar bedeutet, an welchem in (4.22) bis (4.25) ein mobiles Elektron
vernichtet wird. Die aus ia — iiia resultierenden Prozesse sind in Abbildung 4.3
dargestellt. Da sie sich nur in der Reihenfolge der Teilschritte unterscheiden, heben
sich ihre Beitrdage in (4.24) gerade weg.
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Abbildung 4.3: Aus ia-iiia resultierende Prozesse am Bethegitter mit drei ndchsten
Nachbarn. Dabei bedeuten e einen einfach besetzten, o einen unbe-

setzten Gitterplatz.

Die Anteile iib und iiib verschwinden ebenfalls: Sie generieren eine Lochbewe-
gung vom Gitterplatz j tiber das immobile Elektron des Nachbarplatzes hinweg,
welches durch einfaches Nachstnachbarhiipfen nicht tiberwunden werden kann,
zum Platz 1. Damit kann das Loch seinen Ausgangszustand nicht mehr annehmen.
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Z+h0
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Abbildung 4.4: Obere Reihe: Aus ib resultierender Prozef. Untere Reihe: In G 5(z)
stattfindender ProzeR. Auch hier stellen e einen einfach besetzten,
o einen unbesetzten Gitterplatz dar.

SchlieBlich tragt nur ib zu G,y (z) bei,

1 At A ~ -1
Goy(z) = T <chrPo [z + ho] ZU2 Z) CJC Ck fkfk)CkCJ> + H.c.
i

— ZI}ZL Z <6JTPO [Z + flo]_ 6J> <fkfk> + H.c. (4.29)
J

Mit (3.34) und der Besetzungswahrscheinlichkeit px = 1/2 des Gitterplatzes k mit
einem immobilen Elektron folgt

! (z+Vz2-2) . (4.30)

1
GZ,}/(Z) U2 4

ProzeR ib ist in Abbildung 4.4 dargestellt.
Der Term G» s(z) kann ausgedriickt werden durch

~ ~ ~ = _1 ~ o o ~ ~
Gos(z) = U2L < Z ckcJ (1 —click)cjf [z+ ho] Cj(GTﬁ)CjTCk> . (4.31)
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Darin bedeutet (j, k) wieder ein den Gitterplatz j enthaltendes Paar nachster Nach-
barn. Abbildung 4.4 zeigt den im obigen Ausdruck generierten ProzeR.
Insgesamt gilt mit (3.34) und pj = (fijfj) =1/2

1 1 R ~ -1\ 1
Gz'é(Z)ZUZLZ<Z Z liI:Z-i-hOiI 1Ck>2

j (k)
_ %% (z+vz2-2). (4.32)

Da G2,y (z) und G (z) bis auf ihr Vorzeichen gleich sind und sich daher heraus-
kiirzen, die tibrigen Terme der formverandernden Anteile aber verschwinden, wird
die Form der Zustandsdichte im Falicov-Kimball Modell auch in der zweiten Ord-
nung in 1/U nicht modifiziert.

4.3.2 Effektiver Operator der Lochbewegung

EinschlieRlich zweiter Ordnung in 1/U lautet der nur durch die Storungsentwick-
lung des Hamiltonoperators (3.23) beitragende Term zur Greenfunktion (3.21)

~ ~ ~ 71
Ga(z) = %Z@T |2+ ho + hy + | 6j> (4.33)
j

= Go(2) + G1(2) + G2(2) + O(U?)

S (of [z ho) (s + i) 2+ o] s+ A

~hy) [z+h0]_1éj> . (4.34)

Die Ersetzung z = w + U/2 — in erfolgt am Ende der Rechnung.
Fiir den durch den Zweiplatzanteil fz%s (4.11) erzeugten Term in G»(z)

~ 281,28 1 ~t A At A At AL AT A 1 ~ -1
Go(z)h'ht = 271 > <chP0 > (cifcl(flffl)cfci — Z) [z + ho]
j (i,1)

B S (éi*él(ﬁ*ﬁ)éféi - %) [2+ho] éj> (4.35)
(LD
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ergibt sich mit der in Abschnitt 4.2 begriindeten Beziehung (éjffz‘%séﬁ =-1/(2U)

~ 287,28 1 1 ~ ~ -3 ~
i
da der Operator fl%s keine Lochbewegung erzeugt.
Im ausschlieflich die Dreiplatzanteile fl?s des Operators /1; enthaltenden Bei-
trag zu G»(2)
~ pspss 1
G (z)M°hi* = Z§< |z + o]

fl%s [Z + ]’10] fli’s [Z + flo] 6j> (4.37)

wird das zunéchst in j erzeugte Loch durch einfaches Nachstnachbarhiipfen zum
beliebigen, m Schritte entfernten Gitterplatz k verschoben. Die Gesamtheit der
von j zu samtlichen Gitterpunkten fiihrenden Pfade auf dem Bethegitter, welche in
(4.37) eingeht, lautet im Limes Z — oo

[e9]

i Gz [22Go(z) ™! = mZZO (zi)m |z (222 - 2)]’““ , (4.38)

da jeder Schritt auf dem einfachsten Weg von j zu k mit der Wahrscheinlichkeit
1/2 erfolgt und jeder der m + 1 besuchten Gitterplatze mit der Menge aller Pfade,
die am selben Platz beginnen und enden, 2zGg(z), dekoriert werden kann.

Der darauffolgende Operator fl%s verschiebt das Loch mit der Wahrscheinlichkeit
1/4 vom Gitterplatz k zum tiberndachsten Nachbarplatz iiber ein immobiles Elek-
tron hinweg. Dieser ProzeR mull durch den zweiten Dreiplatzoperator umgekehrt
werden, da das immobile Elektron durch einfaches Nachstnachbarhiipfen des Lo-
ches zum Ausgangsort j nicht tiberwunden werden kann. Schlieflich werden alle
von k zu j fihrenden Pfade aufsummiert. Damit folgt

Col)MPh = LS iZ%m[2zGo(z>]2““+”2Go<z>i

@j> Go(z) . (4.39)

Il
N — N
Q‘H
N
=
/\
ey
| —
N
+
=
S
—_

Die gemischten Terme Gy (z)M*M° und Gy (z)M*M° verschwinden, was analog zur
Argumentation in Abschnitt 4.2 begriindet werden kann.
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Fir den flg enthaltenden Term in G»(z) gilt mit (3.24)
~ - 1 R A~ o7-1 . A o1-1
G2 (Z)h2 = Z Z <CjJr [Z + ho] hg [Z + ho] Cj>
J

! z (& [2+ho] " (PTS175'Thy

(4.40)
L/ (1) [CO 7
-5 (ho(R3s + E¢" + hf*) + (A% + Ej h%S)ho))
R
[z + ho] Cj> .
Die h3S-Anteile liefern wieder keinen Beitrag.
Bei Anwesenheit eines Loches ist
U2Z312 Py TSITSITPy = > 61T€k > —frifm)frfn@n(flsz)flifl
Wb,
A p yata sta (fTEyata
+ Z Z (1 = fmfm)CmCx Z G En(ffi) @
(k1) (m,k) {Ln)
n#k
+ Z Z l_fmfm) én Z fnfn) Ck(fkfk)ckcl
(k1) (mn) (kn)
n#l
Ly Z el - fihfm)Ghén (Al o ela
(1) & (m.n)
=ia +1ib +ic +id
(4.41)

Die Terme mit ib, ic und id tragen wegen der Uniiberwindbarkeit von immobilen
Elektronen durch die einfache Lochbewegung nicht zum Ausdruck (4.40) bei.
Aufgrund von

ho (3 + V) = Uiz %} [(Z)(l—f&fm)éﬁlén] & aefihodla (4.42)

und

(& [2+ho] " holiis

/

Z+ PAIOT1 €j> = <C”jT [z + PA10]71 h3%h [Z + flo]il €j>
(4.43)
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ist
2)he = %Z < [z + h0]1<U;(;3)/2 ~ ho (fl%s +E(()1))> [z N ]:\10]71(’;‘]'>
j

1 . ~ -1 4 a At oA
T 7322 2. <CjT [Z + hO] > (1 fhfm)Ché
J (m,1),(Lk)
~ ~ P~ A ~ ~ - _1 ~
CITCk(flIfk)ClJEC] [z + ho] Cj> .
(4.44)
In obiger Gleichung ist 1 ndchster Nachbar, k ist tiberndchster Nachbar des Loches
bei m, welches sich durch den Operator (1 — ﬁ{fm)d{,d (i) einen Schritt an seinen
Ausgangsort j anndhern oder (i) einen Schritt vom Ausgangsort j entfernen kann.
Beide Prozesse liefern den mit Hilfe von (4.38) berechneten Anteil

_%%( 22 _2)%Z<@jf [z+f10]_26j> (4.45)
j
zu Go(2)h2, so daR
Galz)h2 = U2 Go(z)— > <@jf [2+ho] éj> . (4.46)
j

Insgesamt folgt mit (4.36), (4.39) und (4.46)

~ _ 11 At ~ 13 N Go(z) 1 At 2A_
UZGg(z)_4Lj <cj [z+h0] CJ>+ > LJZ<J [z+ho] CJ>

1 o (4.47)
— GO(Z)Z Z <@jJr [Z + ho] @j> .
i
Aufgrund von
! e h ol 2&) = —2Go(2)~ ot ol e 4.48
ZZ<Cj 0[Z+ 0] CJ>—— O(Z)ZZ<Cj [Z-i— 0] CJ> (4.48)
j j
kann flz in (4.33) durch den effektiven Operator ﬁgﬁ ersetzt werden mit
R R 1 -
ff _
hy, — h§" = —mho , (4.49)
und zusammen mit (4.18) ergibt sich bis einschlieflich zweiter Ordnung in 1/U
o -1
sl L ho | p
Ga(z) = 7 2, < [z +ho + —— o 4U2] cJ> (4.50)

j
im Falicov-Kimball Modell.
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T T I T I T
—— Exakter Ausdruck
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Abbildung 4.5: Zustandsdichte des unteren Hubbard-Bandes im Falicov-Kimball
Modell bei U = 3 = 1.5U.. Gestrichelte Linie: Exakte Werte. Durch-
gezogene Linie: 1/U-Entwicklung einschlieRlich zweiter Ordnung.

4.3.3 Zustandsdichte

Mit der bekannten Zustandsdichte des Operators ho 1aBt sich die Zustandsdichte
des unteren Hubbard-Bandes durch

+00

U 1 €
Datw) = | dep(@3(w+ 3+ e+ 55~ gp7)

1 (w+%+%> (4.51)

1-1,402) P\ 1-1/@u?)
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ausdriicken und lautet explizit

1 1 -2\/ 12 U 1)
D =—(1-=5 2(1- -5 ) - -+ ==
2= o ( 4U2) ( 4U2> (w 2T ZU) ! 452)
u 1 V2
'w+§+2U =V2-op
Die Liicke bis einschlieRlich zweiter Ordnung ergibt sich mit [pfRz13 = —U/2 +

V2 -1/(2U) — V2/(4U?) zu

ﬁ
Ar(U) =U — 2f+ 502 (4.53)

in Ubereinstimmung mit dem exakten Ergebnis (4.4). Die Zustandsdichte (4.52)
einschlieflich der Korrektur zweiter Ordnung in 1/U ist zusammen mit dem aus
(4.1) ermittelten Ausdruck in Abbildung 4.5 dargestellt. Auch hier ergibt sich eine
sehr gute Ubereinstimmung beider Kurven.
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Das vorangegangene Kapitel zeigt, dal die aus der Storungsentwicklung resul-
tierenden Operatorsequenzen effektiv zu einer Lochbewegung fithren und daher
durch Polynome in h ersetzt werden kénnen. Hierzu ist die Berechnung der die Po-
lynome bestimmenden Faktoren erforderlich, die von den Besetzungswahrschein-
lichkeiten der Gitterpldatze und den Spin-Spin-Korrelationen abhangen.

Die rasche Konvergenz der am Falicov-Kimball Modell gepriiften Stérungsentwick-
lung wird in diesem Kapitel genutzt, um die kritische Wechselwirkung am Mott-
Ubergang im Hubbard Modell zu bestimmen. Die folgenden Abschnitte enthalten
die Berechnung der Zustandsdichte und ihrer Momente, der Energieliicke und der
Einteilchen-Selbstenergie bis einschlieflich zweiter Ordnung. Der letzte Abschnitt
beschéftigt sich mit der Ermittlung der Korrektur dritter Ordnung in 1/U zur Ener-
gieliicke. Zunachst jedoch sollen die Grundzustandseigenschaften des halbgefiill-
ten Hubbard Modells vorgestellt werden.

5.1 Grundzustandseigenschaften

5.1.1 Grundzustandsenergie bis zur Ordnung U3

Der bei halber Bandfiillung wirksame, aus der Storungsentwicklung des Hamilton-
operators (3.23) resultierende Anteil erster Ordnung in 1/U lautet

~ o 1 tis 2 N
i = poTS' TPy = ——— il (1 - 4SiSj) . (5.1)
vz (Li) 2

Der paramagnetischen Phase des Hubbard Modells liegt in d = o Dimensionen
folgende Korrelationsfunktion der kinetischen Energien der Impulse p und p + q
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zugrunde [10]

Dyler,e2) = 1 X ble1 ~ e(p+ @32 — (), (5.2)
p

Dq(€1,€2) = Do(€1)0(€1 — €2)0q,0 + (1 — 8q,0)Do(€1)Do(€2) fir d = ..
(5.3)

Einsetzen der Beziehungen

A, 1 . . 1 R
Sj = \E Z Sme™, 4= > e(p)elPid (5.4)
J

p

und

21

J(@q) = UL %E(p)e(p +q) = Lo deier J_w dezerDgl€1,€2) (5.5)

in den Operator (5.1) liefert

~ ~n ]
P = g (55 _ Z) . (5.6)
Dabei ist J = J(0) = 2/U und S = JI/L Y;S;. Fir § = 0 ist der Energiecigenwert
minimal und es gilt in der ersten Ordnung in 1/U

EY = —J% = —% : (5.7)
Damit stellt jedes globale Singulett einen Grundzustand des Mott-Hubbard Isola-
tors in der ersten Ordnung in (1/U) dar. Die bei T = 0 vorliegende Entartung wird
also nicht aufgehoben.

Der Erwartungswert der Ausdriicke gerader Ordnung in 1/U, (3.24), verschwin-
det: Bei Abwesenheit von Lochern liefern Operatoranteile, welche Sequenzen der
Form - - - PgTPy - - - enthalten, keinen Beitrag. Die Ausdriicke Py TSKIT - - - TSkn+1 T B
fihren bei ungeradem n und halber Bandfiillung nicht zu geschlossenen Graphen
auf dem Bethegitter [24].
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< XKD O@O&

a) b) ©)

Abbildung 5.1: Graphen fiir die Berechnung der Grundzustandsenergie. Unter a):
innerhalb der ersten Ordnung in 1/U, b): innerhalb der dritten Ord-
nung, ¢): innerhalb der fiinften Ordnung generierte Graphen. Die
Punkte stellen benachbarte Gitterpldtze dar, die Linien reprasentie-
ren Hiipfprozesse der Teilchen.

Der bei halber Bandfiillung wirksame Anteil dritter Ordnung in 1/U der Ent-
wicklung ist daher

A A A AT A AT A AT A 1l /A Anian sadan A AAD AR ~ATAA
R = PoTS' TS TS TPy — , (PoTS' TPOTS* TP + PoTS* TR TS Thy)  (5.8)
1 S o 1 2 2 T N
e > (1-4S8iS) — = > IG1%16kI* (1 — 45385 (1 — 4SjSk)
(i) () g0

(5.9)

Werden die Beziehungen (5.5) in die obige Gleichung eingesetzt und die Korrelati-
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onsfunktion (5.3) verwendet, folgt
R 2 ~ ~ 2 L
b8 = % (22 <S(p)s) - g) : (5.10)
p

Der minimale Erwartungswert des obigen Ausdrucks ergibt sich wieder fiir § = 0.

Die Entartung ist auch durch die dritte Ordnung in 1/U nicht aufgehoben. Der

Beitrag zur Grundzustandsenergie lautet somit
L

SUB -

Die durch die Operatoren generierten Hiipfprozesse der Teilchen auf dem Gitter

ESY = - (5.11)

konnen durch Graphen dargestellt werden. Abbildung 5.1 zeigt die in der ersten,
der dritten und der fiinften Ordnung in 1/U auftretenden Graphen. Unverbundene
Graphen kiirzen sich heraus. Graphen, bei welchen zwei Gitterpldtze durch mehr
als zwei Hupfprozesse (Linien) miteinander verbunden sind, besitzen verschwin-
dendes statistisches Gewicht im Limes Z — o und liefern ebenfalls keinen Beitrag.
Mit Annahme des Verschwindens aller unverbundenen Graphen auf dem A-B
Gitter und der Hermitezitdt des Hamiltonoperators lassen sich die Anteile hoher
Ordnung in 1/U der Storungsentwicklung des Hamiltonoperators schnell herleiten.
In fiinfter Ordnung folgt zum Beispiel
RRE — P TSLTSITSITSITS1TR — 3B TSN By TS TS1T$2 TPy
RS TR TS TSITS TR 4 2B FS TR TS TR TS TRy .

Die Koeffizienten b = —3, ¢ = —1 und d = 2 resultieren aus den Gleichungen

i. 9a+6b+3c+6d=0

ii. 6a+5b+3c+6d=0 (5.13)

iii. a+2b+c+3d=0,
welche sich durch Betrachtung der jeweiligen unverbundenen Graphen in Abbil-
dung 5.1 c) ergeben. Der Term PyTSITS! - .- TS1TPy, worin in n-ter Ordnung der
Operator T' (n + 1)-mal vorkommt und S nur in erster Potenz auftritt, entsteht
ausschlieflich aus der Entwicklung

PoP (AT + UD) PPy (5.14)
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und wird mit AT n-mal, mit UD (—n + 1)-mal erzeugt. Daher ist a = 1 in allen
Ordnungen in 1/U.

Die Parameter x, y und z in jedem Term des Operators (5.12) werden so gewahlt,
daR die Summe aller Exponenten der S-Operatoren 5 betragt. Aus (5.12) ist ersicht-
lich, dalk die Berechnung der fiinften Ordnung, E(()S), sehr aufwendig ist. Fir die
folgenden Betrachtungen ist E(()S) nicht erforderlich, da maximal die dritte Ordnung
in 1/U betrachtet werden soll.

5.2 Greenfunktion zur Ordnung 1/U

5.2.1 Formverandernde Anteile

Wie im Falicov-Kimball Modell fiihren die in (3.21) eingehenden, Terme der Entwick-
Iung der Fermioperatoren (3.22) enthaltenden Ausdriicke nicht zur Renormierung
der Energieliicke, sondern nur zur Modifikation der Zustandsdichte.

Der zu betrachtende Anteil erster Ordnung in 1/U lautet

1 . P N
Gix(2) = I Z <CjJro. [Z + ho] POCja-SlTPO> + H.c.
jo
(5.15)

1 A i L
L z <ij0 [Z + ho] Z ZCjUCde—de'> + H.c.
io (k) &

Jeder Summand obiger Gleichung enthdlt die Gesamtheit der vom Gitterplatz k
zum Nachbarplatz j fiihrenden Pfade eines in k erzeugten Loches.

Die Menge aller Pfade, welche zwei m Schritte voneinander entfernte Gitterplatze
auf einem Bethegitter im Limes Z — o verbinden, ist gegeben durch

1 . 11 i1
ZimS(Z)nH— = Z?W[Z +4/72 — 4]m+ . (516)
Da innerhalb des in (5.15) stattfindenden Prozesses ein Spinflip erfolgen kann, gilt
mitm =1
1 Go(z)? At s At oA

1 t g s -1 1 & % (5.17)
T UL - <Cj0h0 [Z + ho] CJ'U> > <1 - 4Sk51> + H.c.
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Aufgrund fehlender Spinkorrelationen folgt fiir die formverdndernden Anteile er-
ster Ordnung in 1/U im Hubbard Modell schlieRlich

11 SRS A~ 7-1
Gral2) = ~57 <q;h0[z+;m] qg> : (5.18)
jo

5.2.2 Effektiver Operator der Lochbewegung

EinschlieRlich erster Ordnung in 1/U ergibt sich der nur aus der Entwicklung des
Hamiltonoperators resultierende Beitrag zur Greenfunktion

1 A R .
Gi14(z) = I Z <CjTo. [z + ho + hl] ng>
jo (5.19)
= Go(z) + G1(2) + O(U?)

mit dem zu berechnenden Term

G~1 (Z) = —% Z <éj1;r [Z + flo]_l I:ll [Z + l:l()]_1 @jg> . (5.20)
jo

Der Operator /1; ist Summe des Zweiplatztanteils

. . 1 o .
h%s =-Py (ﬁ Z cifiacltgcﬁ,cig + Eél)) Py, (5.21)
iho
wobei E(()” = —L/(2U) den in Abschnitt 5.1 angegebenen Beitrag erster Ordnung

zur Grundzustandsenergie des Isolators darstellt, und des Dreiplatzanteils

~3 1 - . . A A A oA B
hls = —ﬁPO Z (1-nke) (1 —nk—o) Ck+o Q=0 <C1_0C17(7> CioCio Po -
LD, (Lk)o
ik

(5.22)

Fiir den /3% enthaltenden und in (5.20) eingehenden Term folgt
1 ol bl 7t p At oA At s 1Y 4 ~1-1
170 2. <ch [z + ho] Py (ilZ)U (ciwcltgclacig — E) Py [z + ho] ch>

11 . A -2
=1 S [z o) TG0 ) (5.23)
jo
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da der in E(()l) aufsummierte Prozel bei Anwesenheit eines Loches bei Z Paaren
genau 27 mal nicht stattfinden kann.

Der Dreiplatzanteil 43% entfernt ein vorhandenes Loch (i) um zwei Schritte zu-
satzlich vom Ausgangsplatz j, (ii) andert seine Entfernung vom Ausgangsort nicht
oder (iii) reduziert seine Distanz vom Ausgangsort um zwei Schritte. Alle drei Pro-
zesse liefern den gleichen Beitrag zum Dreiplatzanteil in (5.20), welcher sich mit
Hilfe von (5.16) zu

4 27!
[5(224)] [1 - [S(ZZ;] ] (5.24)
ergibt. Mit Anwendung der Beziehung
"T ~ "T ~ 1 ISR
<Z clwckwckaqg> =5 <1 —~ 45k51> (5.25)
o

ist

-1
15 (e, [z + ho) okt [z + o] ) z%[ﬂ;)]‘* [1_ [S(ZZZ)]Z]

_ 1 At R _1p 1 1:1(2) i -1,
= —Z . CjO’ [Z + ()] 0 ﬁ — ﬁ [Z + 0] CjO’ . (526)
jo

Aus (5.23) und (5.26) folgt, dalk hy durch

R R 1 - 3
_opeff .+ 2, 2
hy — hj 2U(ho) + U (5.27)

ersetzt werden kann. Der Ausdruck
1 ho .3 (hg)?
Gl (Z) = Z Z <6]-]-O' (1 — F) |:Z + ho + T] C]g> (528)
jo

enthdlt somit die exakte Korrektur erster Ordnung in 1/U zur Greenfunktion im
Hubbard Modell.
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5.2.3 Zustandsdichte zur Ordnung 1/U

Mit der bekannten Zustandsdichte des Operators flo, (3.30), folgt die Zustandsdich-
te fiir das untere Hubbard-Band zur Ordnung 1/U

Di(w) = Jiodep(e) (1 - 5) 5<w+ Q+€+ 3—62>

=p(U-+2U2+ 20w +3)

1 271/2 U 1
-~ |la_(uv- 2 g =
2n[4 (u-+au +2Uw+3>} , ‘w+2 S| =<2
(5.29)
Damit ist pyg = —U/2 + 2 + 1/(2U) und die Liicke ergibt sich zu
1
Al(U)=U—4—E (5.30)

bis einschlieRlich erster Ordnung in 1/U.

5.3 Greenfunktion zur Ordnung 1/U?

5.3.1 Formverandernde Anteile

In die Greenfunktion (3.21) gehen zusammen mit den hermitesch konjugierten
Ausdriicken folgende, Anteile der Entwicklung der Fermioperatoren (3.22) enthal-
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tende Terme zweiter Ordnung in 1/U ein

Gox(2z) = —% Z <T§1@jtrﬁ0 [z + I:IO]_I hy [Z + l:l()]_1 5jg>
jo
= —% <6jTg <Sz;3,¢x(flo)3 + 5'2;1,0(]:10) [Z + flO]_ 5jo> ’ (5.31)
jo

1 oA A U
Gop(2) = 73 <cjfgpo |z + o] PocnglTSlT>
jo

1 R ~ ~ 71
- <chU (522, (h0)? + s20,8) [ 2 + o | cj(,> , (5.32)
jo
1w /s R
Goy(2) =7 X <ch o|z+ho|  [PoTS'¢e ST
jo
1o o & ~ansns 1s noomn o o
—§P0ngPOTS TPy — §POTS T'PyCjoPo
1 . A A~ o7-1
= I <Cj1:7 <S2;2,y(h0)2 + 82;0,y> [Z + ho] ng> , (5.33)
jo
1 ~o14t B P17 p oA 6l
Gos(z) = I TS ng-PO [Z + ho] PoGjoeS*T
jo
1 R ~ ~ 11,
- <chU (s22,5(ho)? + s20,5) [ 2 + o | cjg> . (5.34)
jo

Zur Berechnung der in G «(z) auftretenden Faktoren werden die Ergebnisse
des letzten Abschnitts verwendet. Aus (5.17) folgt, dal T$ 16;0130 ersetzt werden

kann durch
LAl At B 1
TS'é, Py — —5gho (5.35)
Fiir h; ergab sich die Ersetzung
A - 1 . 3
_opeff .~ 2 92
hi1 — h 2U(ho) + U (5.36)
Damit ist
- . 1 . 1 . 3
3 _ b 2, 2
(s25.0(R0)? + s2h0) = — 5o (— 51 (ho)? + 53 ) (5.37)
und die Unbekannten lauten
1 3
§2:3,00 = 202 8§2:1,00 = T (5.38)
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Die Faktoren in G g(z), G2,y(z) und G s(z) konnen durch Auswertung der

. q-1
durch Abbruch der Entwicklung von [z + ho] jeweils nach der ersten und der
dritten Ordnung in z resultierenden Gleichungen berechnet werden.

Fir den in G g(z) auftretenden Term erster Ordnung ergibt sich

&t PG SITSITY =0, (5.39)
Z < jo J
ag

da der Operator Poéjgﬁ 1 die Anwesenheit des Loches auf Gitterplatz j verbietet,

. .
wahrend der Erzeuger Gy sie dort verlangt. Es folgt

Z <éjJrU <Sz;2,3(i’\lo)2 + 52;0_3) 6jo’> =822 8+ 82,08 = 0. (5.40)
g
In der dritten Ordnung gilt

S (&, (ho)2Pocyo S TS1T)

(oa

1 o Ao 1 N
= 202 <(1 — 4Sj5k) (1 — 4Sk51>> + SU? <1 — 4Sj5k> . (5.41)
Darin ist j einer der ndachsten Nachbarn von k und tberndchster Nachbar von 1.

Aufgrund fehlender Spinkorrelationen lautet die zweite Gleichung somit
3

; <éjJr0_ <Sz;2,3(flo)4 + 82;0“3(?10)4) éjg’> = 28228+ S2:08 = 02 (5.42)
Mit (5.40) und der obigen Beziehung ergibt sich
3 3
22,8 = 202 82,08 = a2 (5.43)

Fur die in G,y (z) eingehenden Terme gilt

S (el o786 817) — 5 [ (el Pocio PoTS2T o)
(o

+ <@j2.pof§2 06j0‘ﬁ0>]) = _ZLUZ <l _4§k§l> . (5.44)

Damit ist

1

- (5.45)

$2;2,y 82,0y = —
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Der Operator Po(flo)zﬁo verschiebt ein Loch um zwei Gitterpldatze oder dndert sei-
nen Zustand nicht

A~ ~ 1 o R R
Po(ho)?Py = —— | > &l ékobly (1 - o) o
z02 \ &,

+ > Ghebkedl (1 - f-g)éme | - (5.46)
(k,mi,(m,l)
1#k

Daher tragen alle in (5.44) enthaltenen Prozesse zum Ausdruck zweiter Ordnung
bei und es gilt

> <ch(,P0 (ho)? (T 16681T - ECjUPOTSZTPO — E1‘52130cj0100)> (5.47)
(o

1 1 1
T 202 Tauz T A 5:48)

Aus der resultierenden Gleichung

1
und (5.45) folgt schlieRlich
1 3
§2:.2y = m y 82,0y = _4—(]2 . (5.50)
Die in G 5(z) eingehenden Terme liefern zunéchst
~olat poa 614 1 g a
> (T8'e}, PocjpS'T) = 302 <1 - 4Sk5j> : (5.51)
g
sodal
1 (5.52)

82;2,6 +82;0,6 = U2

In folgender Ordnung ergibt sich

> (T8'el, (ho)?PocipS'T) = 5 + — (5.53)
o



5.3 Greenfunktion zur Ordnung 1/U?

53

Der erste Summand obiger Gleichung entsteht durch die in (5.51) eingehenden Pro-
zesse. Damit ist

3
285 05 = — .54
S22, + 5205 = 772 (5.54)
und es folgt
1 1

22,6 = gz 0 S208 = 35z (5.55)
Insgesamt gilt mit Beriicksichtigung der hermitesch konjugierten Terme

- ~F 1 9 ~ JRA _

&l o = ¢l Po [1 - sho+ ((ho)? - 1)} GioPo + (U3) (5.56)

fir die formverdandernden Anteile einschliellich zweiter Ordnung in 1/U im Hub-
bard Modell.

5.3.2 Effektiver Operator der Lochbewegung

Bis zur zweiten Ordnung in 1/U ergibt sich der auschlieRlich aus der Entwicklung
des Hamiltonoperators resultierende Ausdruck

G2’€(Z) = %Z <éjJr(r [Z + flo + fll + flz]_l éjo‘> (5.57)
jo
=Go(2) + G1(2) + G2(2) + O(U3),

. 1 R A 9-1Tx A 1-1 4 R A o1-1

Ga(2) = 1 3 <ch [z + o [hl |z+ho| - hg] [z + o cjg> . (5.58)
jo

Der Operator fu kann durch den effektiven Ausdruck (5.27) ersetzt werden und

liefert daher keinen Beitrag zu hS™. Zu berechnen ist damit der in G (z) eingehende

Anteil
<€ijU [Z + flo]_l ]:lg [Z + I:lo]_l éjo’>

S (&, (92:30h0)* + @2 o) [ 2+ Fo] o) - (5.59)

(o

1
L

= EM

—



54

5 Hubbard Modell

In zweiter Ordnung in z gilt

> (&, (BT SV T8 Tho - ST RTS TPy — 3P TS*TROT R ) oGy )

ag
3 Yo
BT <1 - 45k5'> ! 60
wobei k und 1 tiberndachste Nachbarn darstellen. Damit ist
R ~ A R 3
; <Cj-]—o— <g2;3(h0)4 + 92;1(h0)2) Cja> = 2923 + go;1 = ik (5.61)

Die vierte Ordnung liefert

R P N P N S 1
; <ch <P0T51T51:r 0 — 5
1 A oA 1 noA N
=12 -2(1-45xS1) - 1 1-4S5xSm) (1 —45SmS) . (5.62)

Der Operator (hg)3 entfernt das bei j erzeugte Loch um einen oder um drei Git-

A

PoTPoTS2T Py — LPT$2T OTPO) moﬁejg)

terpldtze vom Ausgangsort. Mit der ersten Moglichkeit geht der Ausdruck (5.60)
vollstandig in die obige Gleichung ein, bei welcher (m,1) und (m, k) Paare nachster
Nachbarn bedeuten. Es folgt

R o A R 9

2 (& (9263(h0)° + g21 (R0)*) G0 ) = (59233 + 202:0) = — 3 - (5.63)

Mit (5.61) und (5.63) ergibt sich
3 3

g2;3 = 202 yg21 = Uz (5.64)
Der Operator /1, kann somit durch den effektiven Operator

R R 3 . R

eff _ 2 _
hy — BT = o ((ho)” ~ 4) (5.65)

ersetzt werden und mit dem Ausdruck (5.56) fir die effektiven Fermioperatoren
lautet die Greenfunktion

~ R

jo

3= () 3ho [ o
[z+h0+ St ((h0)2—4)] cj(,> (5.66)

einschlieflich dem exakten Beitrag zweiter Ordnung in (1/U).
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5.3.3 Zustandsdichte zur Ordnung 1/U?

Mit der Korrektur zweiter Ordnung folgt die Zustandsdichte

(” € 9(e2-1)
Dy (w) = I_oo dep(€) (1 T + A0° ) .
6w+g+e+3_€2+36(62_4) |
2 2U 4U2
die explizit lautet
1 -€w/U+9(e2 —1)/(4U?) ‘ Uu 1 ‘
D =pl(e , +———|<2.
2(0) = plew) T T 3 (3e2, — 4)/(4U2) “T2 v
(5.68)
Darin ist €, die reelle Losung der Gleichung
_ 2 2 _
w+g+€w+3 € , 3wl =4 (5.69)

2 2U 402

Aus (5.67) ist ersichtlich, daR uGHB = -U/2+ 2+ 1/(2U) keine Korrektur zweiter
Ordnung enthdlt. Die Energieliicke bleibt erhalten und es gilt

man=u—4—%=aum (5.70)

bis zur zweiten Ordnung in 1/U im Hubbard Modell.

5.3.4 Selbstenergie

Die Einteilchen-Selbstenergie >(w) ist durch

Do(€)

—€+isgn(w)0*t —X(w) (5.71)

G(w) = J_oo dew
= Golw —2(w)) . (5.72)

gegeben. Aufgrund der Teilchen-Loch Symmetrie gilt X(-w) = —3(w) und die
Betrachtung des unteren Hubbard-Bandes, w < 0, geniigt. Mit (3.29) und (5.72)
folgt

S(w) = Go(w) + - w (5.73)

1
Go(w)
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Der Imagindrteil und der Realteil der Selbstenergie lauten somit

1
I3(w) = IG(w) (1— mc(w)]2+[sc(w)]2> , (5.74)
|
R2(0) = %6(@) (14 ez me@rE) ~© 5-73)
Es gilt
IG(w) = D (w) (5.76)

und mit Hilfe der Kramers-Kronig Relation ergibt sich

C 1 1
RG(w) =P deD(€) (w c + w+e) (5.77)
- _
(" 4e29 | piwym w—u"_ VRO D@ o
u-  W+E Ut —w u- €—w

Der mit der Zustandsdichte berechnete Real- und Imagindrteil der Einteilchen-
Selbstenergie ist fir U = 1.5W zusammen mit den mit Hilfe der Iterierten Sto-
rungstheorie (IPT) ermittelten Werten in den Abbildungen 6.6 und 6.7 des folgen-
den Kapitels gezeigt.

5.3.5 Momente der Zustandsdichte

Seien p1 (o) und p> (ho) Polynome in hg. Die Greenfunktion

1 ~t - 1 R
G(w) == G (1 + ho))————G; , 5.79
(w) L%<J"( pi( 0))w+p2(ho) Ja> ( )
kann entwickelt werden in
G(w) = Zownﬁl : (5.80)
n=

Dabei enthalt S5, die Menge aller aus 2n Schritten bestehenden Pfade eines Loches
auf dem Bethegitter, die am selben Gitterplatz beginnen und enden und durch den
aus

w

(1 + Pl(flo)) Z (-LZ(hO)) (5.81)
n=0



5.4 Einteilchen-Liicke zur Ordnung 1/U?

resultierenden Term 2n-ter Ordnung in ho generiert werden. Die Momente M
der Zustandsdichte lassen sich durch S5, ausdriicken.

Es gilt
“+
MM = dww"D(w)
-
pt wn
= dw?SG(w) , n=0,1,2,... (5.82)
-

Aufgrund der Analytizitit von G(w) aulerhalb des Intervalls [p—, u"] der reel-
len Achse, kann das Integral in obiger Gleichung durch ein Konturintegral ersetzt
werden, wobei die Kontur in der komplexen Ebene um das Intervall herumgefiihrt
werden muB. Verwendet man die Entwicklung (5.80) und deformiert die Kontur in
einen Kreis mit dem Radius R = max[|u~|, |u™|] folgt fiir die Momente

wn
M = fdw " Glw) =S5, (5.83)

2
Dabei wurde vorausgesetzt, dak das untere Hubbard-Band um w = 0 zentriert ist.
Berechnet man zum Beispiel die Momente der Zustandsdichte (5.28) ergibt sich

9

M(O) =1 M(l) _ M(Z) =1- "
b 0’ 4U2 b

(5.84)

5.4 Einteilchen-Liicke zur Ordnung 1/U3

Die formverandernden Anteile sollen in der dritten Ordnung in 1/U nicht mehr
betrachtet werden. Zur Bestimmung der Liicke bis einschlieflich dritter Ordnung

ist
LS /st SIS SR Ul bl SN
Gsg(2) =7 X <ch |z +ho+hy +hy + ) ch> (5.85)
jo
= Go(2) + G1(2) + Ga(2) + G3(z) + O (U™H) (5.86)
mit

Gg (z) = %Z <éjJET [Z + I:l()]_l <I:12 [Z + I:lo] ! fll + fll [Z + flo] hz (5.87)
jo

—I:11 [Z + I:IO]_ hy [Z + flo]_l 1:11 - 1:13) [Z + l:lo]_l @jg> (5.88)
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zu berechnen. Die in G3(z) eingehenden, fll und flz enthaltenden Terme ergeben
sich durch die Ersetzung h; — fz‘fff, (5.27), und hy — hgff, (5.65). Sie tragen zu fl%ff
nicht bei.

Fiir den h3 enthaltenden Anteil gelte

%Z <éjJrU [Z + flo]_l flg [Z + flo]_l éjo->
jo
= %Z <éjJrU (%;4(%)4 + g3.2(ho)? + 93;0) [Z + flo]_z C“jg> . (5.89)
jo

In niedrigster Ordnung in z ist der Ausdruck

S (&, | PoTS TS1TS T8 - (RS TRTS2 TRy + P TS TR0 TS o)
(o
= L (BB TS TS Ty + TS TS TR T Po+
2
+ BT Py TS1TS2 TP + BTS2 TS T TPy )
+3 (P TS TR TR TRy + BT RV TRO TS T0) | Gio)  (5.90)

zu betrachten. Die ersten drei Terme stellen den bei halber Bandfiillung wirksamen
Operatorteil (5.9) dar. Bei Anwesenheit eines Loches gibt es genau Z(Z —1)+ Z(Z —
1)/2 Dreiergruppen, an denen die durch diesen Operatorteil generierten Hiipfpro-
zesse (5.9) nicht stattfinden kdonnen. Dies fithrt im Limes Z — oo und bei fehlenden
Spin-Spin-Korrelationen zum in (5.90) eingehenden Beitrag

13

3. (5.91)

Die verbleibenden Terme generieren Prozesse, an welchen das in j erzeugte Loch
beteiligt ist. Diese tragen mit

11

-5 (5.92)
zu (5.90) bei. Damit ist
P 1
Z <ng-h3ng-> = U3 (5.93)

(oa
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und es folgt

R - A . 1
> <Cj0 <g3;4(ho)4 + g32(ho)* + ga;o) Cj(r> =293+ g32 t 930 = 3 (5.99)

(oa

als erste Gleichung, welcher die drei Unbekannten gentigen.
In der zweiten Ordnung in z ist

<5jaf13(flo)25jo> (5.95)

zu bestimmen. Die zur Gleichung (5.94) fiihrenden Prozesse gehen auch in die
betrachtete Ordnung ein. Prozesse, bei welchen das Loch durch flo zundchst um
zwei Gitterpldtze verschoben wird, konnen durch

1 (3 o 1 S S x 1
55 (5 (1-48i8) - 5 (A -48Sn - 4515w} ) = o5 (5.96)

ausgedrickt werden. Es folgt also

. ) ) : o\ A 2
> <Cj0 <g3;4(ho)6 + g3 (ho)* + ga;o(ho)2> Cj(7> =5934 + 2932 + 930 = =
ag

Us -
(5.97)
Zuletzt ist
> (el hs(ho)icis ) (5.98)
ag

zu ermitteln. Die in die erste Bestimmungsgleichung eingehenden Prozesse treten
innerhalb der vierten Ordnung in z mit zweifachem Gewicht, die in (5.96) einge-
henden Prozesse mit dreifachem Gewicht auf. Wird das Loch durch h¢ zunachst
um vier Gitterpldtze verschoben, entsteht der Term

5 (5 (1-488) - (0 - 4880 - 485w )

U3
1 R R R _ 1 11
+§ <(1 —45kS1) (1 —4851Sm) (1 — 4SmSn)>> =038 (5.99)
Insgesamt folgt mit (5.93), (5.98) und (5.99)
R ~ ~ ~ R 29
<Cj0' (93;4(ho)8 +g3:2(ho)® + gs;o(h0)4) Cj0'> = 14934 + 5932 + 2930 = g3 -

(5.100)
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Damit ist

11 1 41 1 11 1

S U3 932 =503 g30 = ——5 77 - (5.101)

G54 =~ 8 U3

Der Operator h; wirkt wie der effektive Operator fl%ff

A A 1 A -
hy — BT = o (11Tho)* — 41(h)* + 11) . (5.102)

Damit liefert (5.85) den Faktor

U 3-€> 3e(e?-4) 1 4 )
5(w+§+e+ St A B (11€* —41€2 +11) (5.103)

zum Integranden der Zustandsdichte D (w). Mit € = —2 lautet die obere Bandkante
des unteren Hubbard-Bandes

U 1 23
+ X =L L2
Homg = =% + 2+ U T 303 (5.104)
woraus sich die Energieliicke einschlieflich dritter Ordnung in 1/U zu
1 23
Ag(U)—U—4—E—m (5.105)

ergibt. Aus (5.105) ist ersichtlich, dal eine Minderung der Wechselwirkung, im
Gegensatz zum Falicov-Kimball Modell, die Verkleinerung der Liicke bewirkt: Die
Hubbard-Bander “ziehen sich an”.

Terme gerader Ordnung in 1/U treten in der Entwicklung des Ausdrucks fir
die exakte Energieliicke im eindimensionalen Hubbard Modell nicht auf, was aus
der Analytizitdt der Energieliicke fiir alle RU > 0 mit einem Schnitt bei RU = 0
und der innerhalb dieses Modells existierenden Teilchen-Loch Symmetrie resultiert.
Dieselben Analytizitdtseigenschaften werden auch hier als giiltig angenommen.

Mit A, (US™) = 0 folgt

O =4, vtV =424, U¥ =424, UY =430, UY=U. (5.106)

Um die Korrektur fiinfter Ordnung in 1/U abzuschitzen, betrachte

1 /2t\! 23 [2t\3 2t\°
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Mit Annahme von x = O (1) erhélt man fiir die kritische Wechselwirkung
U:=(1.08+0.01)W . (5.108)

Abbildung 6.2 zeigt die mit der Hubbard-IIIl Ndherung, dem Local Moment Zu-
gang und der Storungsentwicklung ermittelte Liicke fiir Ladungsanregungen im
Hubbard Modell.



6 Vergleiche mit analytischen
Naherungsverfahren

Die im letzten Kapitel gewonnen Ergebnisse fiir den Mott-Hubbard Isolator werden
in den folgenden Abschnitten mit weiteren analytischen Naherungsverfahren, wie
der Hubbard-III Naherung, dem Local Moment Zugang und der Iterierten Storungs-
theorie verglichen und die Verfahren anschlieRend qualitativ beurteilt.

6.1 Hubbard-lll Naherung

Im Falicov-Kimball Modell ist eine der Elektronenspezies, zum Beispiel die Elek-
tronen mit Spin —o¢, immobil. Die Hubbard-III Naherung resultiert aus der Erwei-
terung dieses Modells um die Annahme der Beweglichkeit beider Elektronensor-
ten. Prozesse, wie das Verlassen eines Gitterplatzes durch ein —o Elektron bei
Ankunft eines o Elektrons und die Streuung von —o Locher an o Elektronen, wer-
den mit der Aufnahme der jeweiligen Streukorrekturen A_4 (w) und —A_4 (U — w)
in die Selbstenergie der Hubbard-I Ndaherung beriicksichtigt. In der paramagne-
tischen Phase und beim halbgefiillten Band ist die gesamte Streukorrektur dann
durch ARY(w) = 3A4(w) gegeben. Damit wird die Dynamik der lokalen magneti-
schen Momente teilweise erfalt und man erhélt folgende kubische Gleichung fir
die Greenfunktion [10]

3[GH-m(w) ] = 8w [Gu-m(w)]? +4Gn m(w) (3 + w? - (U/2)?) - 8w = 0.
(6.1)
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Abbildung 6.1: Zustandsdichte im Hubbard Modell fiir U = 6. Die gestrichelte Li-
nie stellt die mit der Hubbard-III Ndaherung erhaltenen Werte dar,
die durchgezogene Linie gibt das Ergebnis der 1/U-Entwicklung in
welcher die formverandernden Faktoren einschlielich der zweiten,
die Korrektur zur Liicke einschlieflich der dritten Ordnung in 1/U
berticksichtigt wurden, wieder.

Der Ausdruck niedrigster Ordnung in 1/U ergibt sich zu Go(w), (3.29), und die
Entwicklung der Energieliicke lautet
A?—III(U):U_4+%+%+..._ (6.2)
Darin besitzt der Term erster Ordnung in 1/U, im Gegensatz zum Ergebnis der Sto-
rungsentwicklung, ein positives Vorzeichen, wodurch eine Minderung der Wechsel-
wirkung zur VergroRerung der Liicke fithrt. Der Mott-Hubbard Ubergang erfolgt

bei U = 2./3 = 3.46 = 0.866W. Aufgrund der unvollstindig beriicksichtigten
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Dynamik ist der Hubbard-III Isolator stabiler als der durch die Storungsentwick-
lung beschriebene. In Abbildung 6.1 ist die sich aus der Stérungsentwicklung und
der Hubbard-IlII Ndherung ergebende Zustandsdichte bei U = 6 dargestellt. Die
Hubbard-III Bander besitzen die volle Breite, Wi = W, neben der tiberschétzten
Liicke ist jedoch eine umgekehrte Neigung der Bander gegeben. Abbildung 6.2
zeigt die mit der Hubbard-III Ndherung und der Storungsentwicklung ermittelte
Energieliicke im Vergleich. Es stellt sich heraus, daR die Hubbard-III Naherung kei-
ne passende Beschreibung des Mott-Hubbard Isolators liefert.

6.2 Local Moment Zugang

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse der 1/U-Entwicklung mit den durch
den Local Moment Zugang (LMA) [26] erhaltenen Daten verglichen.

Die mit dem Local Moment Zugang berechnete Energieliicke nimmt in Abhan-
gigkeit der Wechselwirkung folgende Werte an [27]

AMA (7 = 11.313) = 7.15069 AWMA (7 = 8.4658) = 4.22595 . (6.3)

Damit ergibt sich approximativ
1.26 6.5
U E

Der Korrekturterm erster Ordnung in 1/U obiger Gleichung weicht nur gering vom

AMAU) =U -4 - (6.4)

entsprechenden Ausdruck der Storungsentwicklung ab, bei welcher Terme gerader
Ordnung in der Entwicklung der Liicke nicht vorhanden sind. Der Local Moment
Zugang liefert daher eine groRere kritische Wechselwirkung, UIMA ~ 4.82 = 1.21W,
als die Storungstheorie einschlieflich zweiter Ordnung mit C(z) = 4.24 =~ 1.06W
und unterschitzt damit die Stabilitdt des Isolators, wie aus Abbildung 6.2 ersicht-
lich ist.

Abbildung 6.3 enthilt die LMA-Zustandsdichte des Isolators fiir U = 4/2 ~ 5.66 =
1.42W zusammen mit dem Ergebnis der Storungstheorie einschlieflich der drit-
ten Ordnung in 1/U. Als Energieeinheit wurde hier t* = t/+/2 gewihlt und die
Zustandsdichte entsprechend skaliert. Die Ubereinstimmung der Kurven ist fast
perfekt. Die groRte Abweichung tritt im Bereich der Bandkanten auf.
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Abbildung 6.2: Mit dem LMA, der Hubbard-III Naherung und der Stérungsentwick-
lung ermittelte Mott-Hubbard Liicke. Gepunktete Kurve: Hubbard-
IIT Naherung. Durchgezogene Kurve: 1/U-Entwicklung einschlieR-

lich dritter Ordnung in 1/U. Gestrichelte Kurve: Local Moment Zu-
gang.

Fir Wechselwirkungen U > 1.4W liefert der Local Moment Zugang somit eine

sehr gute Beschreibung des Isolators.

6.3 Iterierte Storungstheorie

Zuletzt werden die Ergebnisse der Iterierten Stoérungstheorie (IPT) mit denen der
Storungsentwicklung verglichen.
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Abbildung 6.3: Zustandsdichte im Hubbard Modell fiir U = 4+/2 ~ 5.66. Dargestellt
sind die mit Hilfe der Storungsentwicklung einschlieRlich zweiter
Ordnung in 1/U (gepunktete Linie) und dem Local Moment Zugang
(durchgezogene Linie) berechneten Funktionen.

Fur die Liicke ergeben sich dabei folgende Werte [27]
APT(U =11.314) = 7.0803, APT(U = 8.7681) = 4.4456 , (6.5)

so daR sie durch

ATT(U) = U—4—%—% (6.6)
approximiert werden kann.
Der Korrekturterm erster Ordnung in 1/U stellt das Doppelte des entsprechenden
Ausdrucks der Storungsentwicklung dar, wahrend der Beitrag zweiter Ordnung
denjenigen des Local Moment Zugangs ubersteigt. Die kritische Wechselwirkung
betragt UPT = 5.196 = 1.3W und liegt damit tiber den mit dem Local Moment

Zugang und der Storungsentwicklung berechneten Werten. Die mit der Iterierten
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Abbildung 6.4: Mit der Iterierten Storungstheorie, dem LMA und der Stérungsent-
wicklung ermittelte Mott-Hubbard Liicke. Strichgepunktete Kurve:
Iterierte Storungstheorie. Gestrichelte Kurve: Local Moment Zu-
gang. Durchgezogene Kurve: 1/U-Entwicklung einschliellich drit-
ter Ordnung in 1/U.

Storungstheorie ermittelte Liicke ist zusammen mit den Daten der Stdorungsent-
wicklung in Abbildung 6.4 dargestellt.

Abbildung 6.5 zeigt die mit Hilfe beider Verfahren erhaltene Zustandsdichte bei
U = 6.75 = 1.68W. Die Iterierte Storungstheorie liefert das richtige qualitative
Verhalten der Zustandsdichte. Quantitativ besteht sowohl fir die Liicke als auch
fir die Frequenzabhidngigkeit der Zustandsdichte eine stirkere Abweichung vom
korrekten Resultat als beim LMA.

Der Real- und der Imagindrteil der Einteilchen-Selbstenergie fiir U = 6 sind
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Abbildung 6.5: Zustandsdichte im Mott-Hubbard Modell fiir U = 6.75. Die gestri-
chelte Linie reprasentiert die mit Hilfe der Iterierten Stérungstheo-
rie (IPT) erhaltenen Daten, die durchgezogene Linie gibt das Ergeb-
nis der Storungsentwicklung einschlieRlich zweiter Ordnung in 1/U
fur die formverandernden Anteile und dritter Ordnung in 1/U fir
die Energieliicke wieder.

mit den Ergebnissen der Storungsentwicklung einschlieflich dritter Ordnung in
1/U jeweils in den Abbildungen 6.6 und 6.7 aufgetragen. Die qualitative Uberein-
stimmung der Kurven ist recht gut. Den Hauptgrund fiir Abweichungen stellt die
unterschatzte GroRe der Liicke dar.

Der Local Moment Zugang liefert eine deutlich bessere Beschreibung des Mott-
Hubbard Isolators fir U > 1.4W. Der Bereich 1.08W < U, < 1.3W kann jedoch
weder durch die Ergebnisse des LMA noch durch die Egebnisse der IPT zuverlassig
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Abbildung 6.6: Mit der Iterierten Storungstheorie und der 1/U-Entwicklung berech-
neter Imaginarteil der Einteilchen-Selbstenergie fiir U = 1.5W. Ge-
strichelte Kurve: Iterierte Stérungstheorie. Durchgezogene Kurve:
1/U-Entwicklung einschlieRlich dritter (Ordnung in 1/U.

reprasentiert werden.
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Abbildung 6.7: Mit der Iterierten Storungstheorie und der Storungsentwicklung be-
rechneter Realteil der Einteilchen-Selbstenergie fiir U = 1.5W. Ge-
strichelte Kurve: Iterierte Storungstheorie. Durchgezogene Kurve:
1/U-Entwicklung einschlieRlich dritter Ordnung in 1/U.



7 Zusammenfassung und Ausblick

In der vorliegenden Arbeit wurde eine Storungsentwicklung in 1/U der Einteilchen-
Greenfunktion des Mott-Hubbard Isolators am Bethegitter unendlicher Koordina-
tionszahl abgeleitet und durchgefiihrt. Aus der Kato-Takahashi Storungstheorie
resultierende Ausdriicke der Ordnung 1/U" konnten sowohl fiir die formveran-
dernden Anteile als auch fir die zur Renormierung der Liicke fiihrenden Terme
durch Polynome in ho ersetzt werden. Diese enthielten fiir gerades (ungerades) n
ausschliellich gerade (ungerade) Potenzen von ho. Fir U > U, ist die Zustands-
dichte daher duch Angabe weniger Zahlen beschrieben. Dadurch wird die Verbes-
serung der Ergebnisse numerischer Verfahren, in welche bisher eine durch wenige
Peaks dargestellte Zustandsdichte einging, denkbar.

Die in dieser Arbeit entwickelte Methode wurde an den exakten Ergebnissen des
Falicov-Kimball Modells gepriift. Ausdriicke einschlieRlich zweiter Ordnung in 1/U
lieferten bereits eine sehr gute Beschreibung des Isolators fiir U > 3t = 1.5UfK. Die
extrapolierte Licke in dritter Ordnung besaR eine Abweichung von nur 8 Prozent
vom exakten Wert. In Erwartung einer ebenso guten Beschreibung des Hubbard Mo-
dells konnte die kritische Wechselwirkung nach Betrachtung der fiinften Ordnung
inl/U zu U, = (1.08 = 0.01)W abgeschéatzt werden.

Als erste Anwendung wurden drei in fithrender Ordnung in 1/U exakte Nahe-
rungsverfahren fiir den Mott-Hubbard Isolator gepriift. Die innerhalb der Hubbard-
III Ndaherung berechnete Korrektur erster Ordnung zur Liicke weist, wie im Falicov-
Kimball Modell auch, im Gegensatz zur Storungstheorie ein positives Vorzeichen
auf. Eine gute Ubereinstimmung der Einteilchen-Zustandsdichte mit dem Resul-
tat der 1/U-Entwicklung ist nicht vorhanden und die kritische Wechselwirkung am
Mott-Hubbard Ubergang ist mit UH-T = 0.866W zu klein.
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Die aus dem Local Moment Zugang folgende Zustandsdichte stimmt mit der Sto-
rungsentwicklung fiir U > 1.4W ausgezeichnet iberein. Die Korrektur erster Ord-
nung zur Energieliicke weicht nur gering vom exakten Wert ab. Eine Korrektur
zweiter Ordnung ist in der Storungsentwicklung, im Gegensatz zum Local Moment
Zugang, jedoch nicht vorhanden. Daher tiberschitzt der Local Moment Zugang die
kritische Wechselwirkung mit UIMA ~ 1.21W.

Die Iterierte Storungstheorie liefert eine qualitativ schwdchere Beschreibung des
Isolators als der Local Moment Zugang. So besitzen die Zustandsdichte und der
Imaginarteil der Einteilchen-Selbstenergie nach oben (unten) zu stark ausgedehnte
obere (untere) Hubbardbander. Die Iterierte Storungstheorie enthélt eine groRere
Korrektur zweiter Ordnung zur Liicke als der Local Moment Zugang. Daher ist die
kritische Wechselwirkung UXT ~ 1.3W groRer und weicht stirker vom Ergebnis der
Storungsentwicklung ab.

Als weitere Anwendung folgt der Vergleich mit den Resultaten numerischer Ver-
fahren, wie der Exakten Diagonalisierung [10], der Numerischen Renormierungs-
gruppe und der Random Dispersion Naherung (RDA) [10, 13]. Diese Untersuchun-
gen dauern derzeit noch an.
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