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Den kondenserade
materiens teori

Teoretiker vid avdelningen for
matematisk fysik arbetar med att
torsta och forutsiga kvantmekaniska
egenskaper hos material inom

den subatomira, atomira- och
nanometerstora skalan.
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Kunskapen om material

263

En av de stora utmaningarna i fysik dr att finna nya
vigar att forsté, kontrollera och utnyttja egenskaper
hos olika material. Detta kriver en noggrann och helst
prediktiv, teoretisk beskrivning av material.

Detta ar inte latt av flera skal, t.ex. har vissa material
en mycket komplex struktur, eller sd kan det vara n6d-
vindigt att ta hinsyn till flera samtidiga lingd- och
tidsskalor for att forutse de funktionella egenskaperna
man vill studera. Dessutom framtrader ofta nya egen-
skaper nir samspelet bland elektroner och mellan elek-
troner och gittervibrationer spelar en viktig roll.

The Scale of Things - Nanometers and More
Things Manmade
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Tidsberoende falt

_— Carl-Olof Almbladh har stravat efter att for-
ena avancerad teori med nirhet till relevanta
experiment. Omréiden som sjilvenergier och

20 excitationsenergier, tithetsfunktionalteori,
spektroskopier och pa senare r, system med
stark korrelation, nanoskopiska system och

= system i externa tidsberoende filt har varit
hans huvudintressen.

@

Forskargruppen ar 2011.
Fran vanster: Marc Puig von Friesen, Ulf von Barth,
Carl-Olof Almbladh och Claudio Verdozzi.
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Korrelerade nanosystem

Ett nyckelexperiment i nanofysik dr kvanttransport
ddr strom leds genom ett nanoskopiskt system, till
exempel en molekyl, anslutet till externa ledande
elektroder.

Drai. . 5 flo
(1) T Stefanucci och Almbladh har utarbetat en teori dir
7. systemet studeras nir det fran initial jimvikt stors
5 osf[=2 A —drpA l 0006 av palagc}a eventuellt tidsvarierande filt och spin-
Soaf {0, ' ningar pa elektroderna. I Lund har arbetet fortsatts
av Almbladh och Verdozzi och deras studenter

genom teoriutveckling och detaljerade berikningar
pa starkt korrelerade nanosystem.

Source

Dubbelockupation i en nanoskopisk ledare enligt ett arbete av
Puig von Friesen, Almbladh och Verdozzi fran 2011.

@
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L The Final-State Rule

Ulf von Barths forsta doktorand, Gunter Grossmann
e e disputerade 1981 med en avhandling som bland an-
I ] nat innehéller en numerisk utvirdering av en modell
tor att beskriva rontgen- och Auger-spektra. Model-
len ger en god bild av formen pé rontgenkanterna.

T

! T

| Na SXE Na SXE |

1w} {arbitrary units}

Viktigare var dock att resultaten gav teoretiskt stod
tor The Final-State Rule. Denna regel forklarar t.ex.
varfor man inte ser nagra effekter av innerskalsvakan-

I(w) larbitrary units)

¥ sen i rontgenemission men vil i tillhérande satellit-
spektrum eller att KLV-Auger-spektra dr starkt pé-
' verkade av vakansen medan KVV-spektra inte ér det.

UIf samtalar med fakultetsopponenten professor
Langreth vid disputationen.
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Tidsberoende tathetsfunktionalteori
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Tathetsfunktionalteori (DFT) ir ett sitt att forenkla det
komplicerade mangpartikelproblemet till ett enpartikel-
problem. DFT utgor en stor del av Ulfs forskargirning

och han var tidigare en av virldens ledande forskare inom
omridet.

Ulf visade bl.a. att de egenvirden, som finns i teorin, inte
beskriver bandgap i halvledare. Ett tidigt arbete med
Hedin har cirka fem tusen citeringar. Dir generaliserades
teorin till magnetiska material.

I I | T
—RPA —RPA !]‘-
F —AEXX —AEXX ||
..... Eq.ABb ----- Eq.A8b ||

| L
3.98 4.05 4.06 4.07
w(a.u.)

Ovan till vanster: Photoionization cross section for Be
after the first ionization threshold.

Ovan till héger: First two Fano resonances resulting from
the 1s = 2p and 1s = 3p transitions.

Pa senare ar har UIf arbetat med en tidsberoende variant
av DFT (TDDFT), som mgjliggor berdkningar av excita-
tioner. En av Ulfs doktorander, Maria Hellgren, visade att

en viss approximation fungerar bra for spektra vid laga
energier.
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. Den elektroniska strukturen hos starkt korrelerade foreningar

3 5‘. it
— Ungefirliga praktiska sitt att tillimpa kvantme-
' kaniken bor utvecklas som kan leda till en forkla-
ring av huvuddragen i komplexa atomsystem utan
B0 alltfor mycket berikning.

Paul Dirac

Minga nya material med intressanta egenskaper
har fabricerats eller upptickts de senaste artionden.
Man hoppas att dessa kommer att utgora byggste-
narna i framtidens elektronik. Ett vilkint exempel
ar den okonventionella hégtemperatursupraledaren.
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Framtidens elektronik 269

- Ferdi Aryasetiawans forskargrupp arbetar med att (e) BaFeyAs, T=145K
utveckla kvantmekaniska metoder for att studera \
elektronstrukturen hos komplexa foreningar. Ett strikt
B0 kriterium som maste uppfyllas, i Diracs anda, ar att
metoden ska vara teoretiskt rigords och samtidigt gilla
tor riktiga material.
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Icke-jamviktsfenomen

Det ir troligt att nya tekniska tillimpningar i framtiden
kommer att kriva smé, ultrasnabba enheter som kan
fungera i snabba férdnderliga miljder. Dessutom, rader
bred samstimmighet bland fysiker att banbrytande
tekniska innovationer sannolikt kommer att baseras

pa system vars egenskaper inte kan beskrivas i ett par-
tikeloberoende sammanhang. Detta dr anledningen

till att betydande forskningsinsatser nu dgnas at att
utveckla teorier for system med starkt korrelerande
partiklar som befinner sig inom och utanfor jaimvikt.

Claudio Verdozzi
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Den tidsuppldsta dynamiken i system utanfor jamvikt 2t

Sedan han kom till Lund 2004, har Claudio Verdozzi’s
torskning varit inriktad mot utveckling och tillimpning
av teoretiska and numeriska metoder for system med
korrelationer bland partiklar som befinner sig i och ut-
anfor jamvikt, sisom Greenfunktion-metoder, tithets-
funktionalteori och exakta dndliga system.

% Utbytes-korrelationspotential DFT i 3D Hubbard modellen (vanster) Malet ar att ta itu med konceptuella frﬁgor associerade
kontra metall-isolatorovergang (hoéger), som en funktion av elek- med dessa metoder och att beskriva fysikaliska situa-
b tron-elektronvaxelverkningar. . o 1. .
tioner s olika som elektrontransport i nanostrukturer
Smaltning av Mott isolatorfasen i en sluten (t1ﬂsamman§ med.Carl OlofAlmb.ladh), ultrakalla
fermionisk gas enligt tidsberoende tathets- atomer i optiska gitter, magnetism i kluster, oordnade
funktionalteori. system och ultrasnabb spektroskopi.
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Bdrjan pa nanotekniken

Richard Feynman 1918-1988

I en framitblickande foreldsning pi Caltech ar 1959
torutsade den amerikanske fysikern och blivande
nobelpristagaren Richard Feynman en ny tidsalder dir
forskare i stillet for att utnyttja naturliga material ska-

pade nya skriddarsydda material f6r nya tillimpningar.

Detta skulle goras genom att manipulera individuella
atomer pa nanonivi. I denna pyttelilla virld spelar
kvanteftekter en dominerande roll som bestimmer
materialets ledningsférméga, dess optiska och meka-
niska egenskaper.

Men det krivdes nya teoretiska modeller {6r att for-
klara uppkomna effekter och forutspd andra.

The Scale of Things - Nanometers and More
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Partiklar i samspel 273

Stephanie Reimann och hennes grupp arbetar med
teoretiska berakningar for hur sma, nanometerstora
system med flera partiklar som vixelverkar med var-
andra, beter sig.

Ett exempel dr sma halvledarsystem, t. ex. kvantprickar
och kvanttradar, diar kvantmekaniken bestimmer
tysikens lagar. Hir dr samspelet och vixelverkan mel-
lan de olika partiklarna helt avgorande for fysikaliska
fenomen man undersokt, som korrelationer i tid och
rum, virvelformationer och skalstruktur hos energierna
hos de olika partiklarna.

Stephanie Reimann




Bose-Einstein kondensat

Alla partiklar i universum kan delas upp i tva typer,
bosoner och fermioner. Nir bosoner, som kan vara
olika typer av atomer, fingas i sma system och kyls

ner till temperaturer nira absoluta nollpunkten kan de
forma ett Bose-Einstein kondensat. Detta mycket spe-
ciella tillstdind kan bara forklaras av kvantmekaniken.

Stephanie och hennes grupp har undersékt fundamen-
tala egenskaper hos Bose-Einstein kondensat och dven
hos fermioner kylda till mycket laga temperaturer. Ett
mycket intressant exempel dr partiklar med sé kallade
dipolegenskaper.
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Ovantade samband

275

Peter Samuelsion

Peter Samuelsson och hans grupp arbetar med teorier
to6r nanometerstora system, med fokus pa transport
av elektroner genom sidana system. Detta kan leda
till snabbare och bittre elektroniska kretsar. Speciellt
intressant dr kvantmekaniska effekter som kan med-
tora sikrare information dn dagens teknik.

Peters forskning har visat pa ovintade samband mel-
lan, 4 ena sidan kvantinformation med elektroner och
4 andra sidan, ljus frin olika avligsna stjarnor som
samtidigt nar jorden.




Nyttigt brus

Ett annat forskningsomride handlar om brus och fluk-
tuationer hos elektrisk strom i nanosystem. Ofta ses
brus som nagot man vill bli av med, men bruset i sig
kan innehalla mycket information, eller, for att anvinda
forskaren Rolf Landauers egna ord, bruset dr signalen.
Peter och hans forskargrupp har undersokt flera olika
aspekter av brus i nanometerstora elektriska ledare.

Man har dven undersokt vad som hinder med begrepp
som temperatur och virme, i nanometerstora system.
Forhoppningen dr att kunna hitta nya, effektivare sitt
att t.ex. omvandla virmeenergi till elektrisk energi,
genom att anvinda nanosystemens unika egenskaper.
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Elektroner i tranga utrymmen
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Andreas Wacker och hans grupp arbetar med teorier
for hur elektrisk strom, virme och atomvibrationer,
transporteras genom nanometerstora system, typiskt
tillverkade av halvledarmaterial.Speciellt handlar det
om transport ndr nanosystemet inte befinner sig i jim-
vikt, vilket leder till intressanta fysikaliska effekter.

Ett viktigt omréde dr hur man kan gora bittre lasrar

i system byggda av olika, varvade, halvledarmaterial.
Dessa sa kallade kvantkaskadlasrar har flera spinnande
tillimpningar i vardagen. Andreas och hans grupp har
undersokt grundliggande kvantmekaniska fenomen i
dessa varvade halvledarsystem och hur dessa fenomen
kan kontrolleras for att héja prestandan hos lasrarna.

Andreas Wacker




Kvantkaskadlasrar
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Ett annat omrade handlar om transport genom kvant-
| prickar, nanometerstora prickar av halvledarmaterial.

Elektronerna kan hoppa in i och ut fran kvantprickar-
B na och dirigenom féra med sig bade elektrisk laddning

och virmeenergi frin ena sidan pricken till den andra.

Speciellt har Andreas Wacker undersokt vad som hin-
der nir hoppande elektroner vixelverkar med varandra
eller med omgivningen i form av t.ex. vibrationer hos
atomerna i materialet som utgér kvantpricken.
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