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® Elektroni u metalima — Fermijeva tekucina &ija se niskoenergetska
pobudenja mogu shvatiti kao kvazi€estice s vlastitom disperzijskom
relacijom €(p).

® ¢(p) ukljutuje efekte kristalne resetke. — Opéenito periodi¢na,
visezna&na funkcija u reciprotnom prostoru (shema ponovljene zone).

® Sastoji se od pojasa, koji se mogu i ne moraju preklapati. Svaki
pojas je identificiran svojom disperzijom.

® Pobudenja kristalne reSetke, fononi, narusit ¢e translacijsku simetriju
kristala te interagirati s elektronima.— Interakcija moZe dovesti do
faznog prijelaza (npr. konvencionalni supravodici).

® Strukturalne nestabilnosti?



Peierlsova nestabilnost i Kohnova anomalija

® Rudolf Peierls (1930.) — U jednodimenzionalnim sustavima postoji
sklonost ka stvaranju stati¢ke periodi¢ke modulacije gustoée naboja
popracene stati¢kom deformacijom kristalne reSetke s periodom
q= 2/(/:.

® Usko povezano s Kohnovom anomalijom. — " Meksanje" fononskog
moda valnog vektora 2kg.

® Nestabilnost moZemo "naslutiti” u 2. redu ra¢una smetnje.

® (Pojednostavljeni) Frolichov hamiltonijan elektron-fonon interakcije:
H= Zekckck—&—Zhw ataq + —Zc,H_q (ag+al @)

® "Nesmetano” stanje — fonon + popunjeno Fermijevo more —

11g) = af |FS)



Interakcije ¢e "renormalizirati” energiju fonona:

Ao = i, +Z| (k, k+‘7|Hmt|1q>|
ek+qfek)

® Medustanja — elektron Supljina
parovi |k + q, k) = Ck+qu |FS)

® Podrugje sumiranja: |k| < kr,
|k + q| > kp— Broj
medustanja najveli za q = 2kg.

® Zanemarivanje fononske energije u nazivniku:

ho® — Z fo(k)(1 — fo(k + q))

q €k+q — €k

® | ogaritamska divergencija za g = 2kr. Indikacija moguce
nestabilnosti (neperturbativan efekt).



® Precizniji ratun (teorija
linearnog odziva):
hw(2kg)

kB TC = 2.286/:87 g2p(eF)

® Renormalizirana frekvencija za

q = 2kr ¢e potpuno i$¢eznuti

na konacnoj temperaturi.

® Na T, za fononski mod g = 2kr postane "mekan". —
Makroskopsko zaposjednucée! — Statitka deformacija!

® 2kr novi primitivni vektor e BV AVAVAVAVAN
reciprotne reSetke. — RS St

Otvaranje procjepa na \ Ek) / N\ Ewt L‘

Fermijevoj energiji. — B
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Valovi gustoée naboja (CDW)

® Nema faznih prijelaza u striktno jednodimenzionalnim materijalima.
Fluktuacijue uvijek nadvladaju tendenciju ka uredenju.

e Kvazijednodimenzionalni materijali (npr. NbSes;) — Fluktuacije
ogranit¢ene 3D uredenjem 1D lanaca. — Valovi gustoce naboja
(CDW).

® Osnovno stanje slomljene simetrije karakterizirano kompleksnim
parametrom uredenja W = Ae'?, gdje je A energetski procjep
otvoren na Fermijevoj energiji zbog periodi¢ke modulacije, a ¢
odreduje poziciju vala gusto¢e u odnosu na pozadinsku resetku.

® Uobicajeni mehanizam FemiSuface
stabilizacije je gnijeZdenje g 2k
Fermijeve plohe (eng. nesting).

® Postoje medusobno (priblizno)
paralelni dijelovi koji se mogu
preslikati jedan u drugog

jedinstvenim vektorom q.



Topoloska rekonstrukcija Fermijeve plohe

® CDW faza opaZena i u materijalima u kojima nema gnijeZdenja (npr.
pod-dopirani kupratni supravodi&i). — Potencijalni novi mehanizam:
Topoloska rekonstrukcija Fermijeve plohe.

® Okvirno, prilikom pojave CDW-a Fermijeva ploha promijeni
topologiju (npr. zatvorena — otvorena) te tako dode do smanjenja

energije vrpce koja kompenzira elasti¢nu energiju deformacije.

® /a sada istraZeno samo za slucaj 2D izotropne vrpce:

1
€(px, py) = ﬂ(Pﬁ + P}%)

® Hamiltonijan:

g
H=Y" exC) ek + > hwgalag + Ji > o} rqck(ag+al )
k q

kq



® Stati¢ka deformacija u smjeru osi x — Fononski mod Q
makroskopski zaposjednut. — Aproksimacija srednjeg polja:

Ahuwq

A2
2g2

Hur = Z[ekack + Ae"¢c£+ockAe_"¢cLQck] +
K

® Zamijenili smo fononske operatore njihovim o&ekivanim
vrijednostima (vVAAe™® = g((ag) + (aT_Q>)).

® Preostali elektronski hamiltonijan dijagonaliziramo kanonskom
transformacijom. — Nova disperzija:

() - AP el | ﬂ(p)—(p)) e

2 2
gdje je p impuls u novoj Brillouinovoj zoni, pomaknutoj za Q/2 u
smjeru py, a €1 originalne disperzije pomaknute za £Q/2:

1
€12 = o—((Pc £ Q/2) + p)).
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® Pomocu skaliranja uvodimo bezdimenzionalne varijable:

2me

(Q/2)%

2m

® Disperzija u bezdimenzionalnim varijablama:

er(x,y)=1+x>+y>+

® Donja vrpca e_ (plava boja)
ima sedlenu to¢ku u x =y =0
na energiji e =1 — 9.

® Gornja vrpca e, (crvena boja)
ima minimumu x =y =0
energije e = 1+ 0.

® Na tim energijama dolazi do
promjene topologije
ekvienergetskih linija.

2
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Stabilizacija CDW-a

® Periodi¢ka modulacija valnog
vektora Q = 2kr dovest e

.. - o 0 —>

Fermijeve plohe u dodir i »

ukloniti degeneraciju u totkama
dodira. — Topologka _\/_ s, ¥ \/_p
rekonstrukcija zatvorene NN N

Fermijeve plohe u otvorenu.

® Poveclava se povrsina Fermijevog mora, a samim time i broj stanja.
Ocuvanje broja elektrona = Smanjuje se Fermijeva energija
(kemijski potencijal).

/ dpxdp, = 7Tp,2:0
e(px-py)=¢F

® Teorem malih inkremenata (termodinamika) = Smanjuje se energija

Citave vrpce.



e Kvantitativno, traZzenje optimalnog @ koji ¢e minimizirati energiju
vrpce vodi nas na jednakost

€F = €FQ

Ovaj uvjet predstavlja grani¢ni slu¢aj argumenta od prije.— Teorem
malih inkremenata nije konkluzivan.
Kombiniraju¢i ovaj uvjet s uvjetom oluvanja broja elektrona

/ dpx dpy = 7-‘-p%Oa
e(px-py)=¢r

moZe se pokazati da razvoj ukupne energije (vrpca + redetka) po
(bezdimenzionalnom) parametru uredenja ima oblik

Ecow (1 1\ 1l ;
D _ (2 32) #4280+ 006,

gdje je 0 = A/epo bezdiomenzionalni parametar uredenja, a

A = mg?/2rh3wq bezdimenzionalna konstanta vezanja.
Kriti¢na vrijednost konstante vezanja A\, = (1 +2/7)"1 —
Stabilizacija CDW-a moguca za A > A..
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Anizotropna trodimenzionalna disperzija

® |straZivanje mehanizma topoloske rekonstrukcije zahtijeva uvid u
gustodu stanja sustava podvrgnutog peridi¢koj modulaciji.

® Naj¢esée nemamo striktno 2D sustav nego jako anizotropne 3D
sustave. — Racunamo gustocu stanja 3D anizotropnog sustava.

Inicijalna disperzija:
= 1 5 2 2
e(p) = 5 (P + ap; + bpz)
— bezdimenzionalni parametri anizotropije a i b
Uklju&ivanje periodi¢ke modulacije valnog vektora Qu smjeru osi X i
jakosti A modificira disperziju:

1
ex = > (0% + ap) + bp + (Q/2) £ V/(p Q)2 + (2mA)?)

Radi jednostavnosti, opet uvodimo bezdimenzionalne varijable

(skaliranje od prije):
er(x,y,z) = x>+ ay? + bz® + 1+ \/4x2 + 52

11



® Disperzija donje vrpce e_ ima
sedlenu totkuzae=1—-4u
x=y=z=0.

® 7a e <1— 6 plohe konstantne
energije su zatvoreni " elipsoidi”.

® 7a e >1— ¢ plohe konstantne
energije postaju otvorene.

® Gornja vrpca ima minimum na
energiji e =1+ 6 pa se za
energije e > 1 + § pojavljuje i
topoloski nepovezani "dzep” u
plohi konstantne energije koji ¢e
davati odvojeni doprinos

gustodi stanja.
12




Gustoca stanja

® Opcenita formula — g(e) = ﬁ fs(e) W:jies(k)\ — Integrira se po

plohi konstantne energije. — Uzimamo da su p,, p, nezavisne
varijable, a p, promatramo kao njihovu funkciju.
® Element povrSine moZemo izraziti kao:

1 op; 2 op; 2
= —4/1+ + .
ds > ( g ) ( y dpydp,

® S obzirom da integriramo po plohi konstantne energije mozemo
pisati:

de = aa—pexdpx + ;;ydpy + aa—pezdpz = @
e Koristedi ovaj izraz te tretirajuéi p, kao zavisnu varijablu, moZe se
pokazati da vrijedi:
de  0Oe Op, de  Oe Op,

Opx B _apz Ipx’ 87,0}/ B dp; py

op.\>  (op.
\/H(@px) +<<")py) B

Oe
op;

= |Ve(k)| = h’




® Formula za gustoCu stanja se pojednostavljuje:

&ld) m //‘8;)2

Kada se izrauna derivacija i ponovno uvedu bezdimenzionalne

g(e 27Th 3b//|z| dXd.y

gle)=g"(e)+g (e)

® Prvo ratunamo g~ (e). Invertiranje disperzijske relacije daje:

|Z_|_\/e—l—xZ—ay2+\/4x2+62

-1
dpxdpy,

varijable —

® Dva doprinosa:

b

Ye(x
8mQ / dx/ dy ——
(27h) \f X Vi (x;e) —ay?

gdje smo uveli pokratu f~(x;e) = e — 1 — x*> + V4x2 + 62

g (e)=
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® 7a e < 1—0 donja granica x-integracije dana je rje$enjem jednadzbe

e—1—x_(e)?+1/4x(e)2+62=0

Za e > 1 — 6 ploha konstantne energije postoje otvorena, pa donja
granica postaje 0.

Granicu y-integracije dobivamo invertiranjem uvjeta z— = 0 §to nam
daje:
f=(x;e
Ye(xi€) = ()
a
® Supstitucijom ﬁy =2 i /
integral po y postaje tabli¢ni — i 4

iy mQ [1—x7(e)] 1/
g (E)_zﬂ'zh?’ \/% ”/

15



® Racunamo gustou stanja za gornju vrpcu:

x2(e) ye(x)
g (e) = —9 dx dy —————

(2rh 3\f 0 VI (x; e) — ay?

gdje smo opet uveli pokratu f¥(x;e) = e — 1 — x> — \/4x2 + 62.

® Zae>1+4, x'(e) dobivamo kao rjesenje jednadzbe

e—1—x'(e)?—1\/4xi(e)2 + 42 =0,

dok je gornja granica y-integracije:

fr(x;e
Velxie) = ¢/ Exie).
a
® Supstitucijom ﬁy =F
integral po y opet postaje o Y
tabli¢ni pa preostaje — /
o2 ///
gt (e) = mQ xZ(e) o /
2m2h3 v ab /
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Analiza

® Ukupnu gustocu stanja —
dobivamo jednostavnim P
zbrajanjem: pd

o - p Lot ]

® Tocke u kojima dolazi do topoloske rekonstrukcije plohe konstantne
energije nazivamo Lifshitzove totke.

® Gustoca stanja je klase C° u &itavom rasponu energija. Medutim, u
Lifshitzovim to¢kama dolazi do loma (gustoéa stanja nije C!) te
izmedu njih gustoca stanja naglo poprima konstantnu vrijednost
(kao da se radi o 2D kvadrati¢noj disperziji).

17



® Singularne totke u skladu s Van Hoveovom klasifikacijom:
® Donja Lifshitzova totka (¢, = 1 — §) je sedlena totka donjeg pojasa
— Van Hove predvida:

B A—By/e —e, e<e
(e) =

A+O(e—¢ ), e>e

g

= "Objasnjava” zanimljivo povecanje nagiba gustode stanja
neposredno prije donje Lifshtzove tocke.
® Gornja Lifshitzova to¢ka e = 1 + 4 je minimum gornje vrpce.

— Van Hove predvida:

0, e<ef
g'(e)= { -

ve—¢, e>¢f
® limes § — 0 — Lifshitzove tocke se priblizavaju. U kona&nici,
potpunim ga¥enjem potencijala (6 = 0) dobivamo:

\/§m3/2
&) ="

€

$to je uobilajeni rezultat za slobodni elektronski plin u 3 dimenzije.

18



Utjecaj anizotropije

® Parametri anizotropije a i b
ulaze u gustocu stanja preko ¥
faktora v/ab u nazivniku. &

® Nema kvalitativne promjene,
samo skaliranje!

® Raclun nije dobar u granici P4

maksimalne anizotropije (a =0
ili b=0).

® Disperzija postaje egzaktno
dvodimenzionalna.

® Plohe konstantne energije (u
slu€aju a = 0) postanu
neograniene u y smjeru.
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® Diisperzija ne ovisi o p, — raunamo integral na kona&nom rasponu
py — gustoca stanja po jedinici p,

N gt dx
Akgo) Ve—1-x2F Vo2 +o2

— normalizacija konstantnom gustoom stanja za dvodimenzionalni

m

slobodni elektronski plin g(® = 2

® Qvaj integral rjeSsavamo
numeri¢ki sa istim granicama 0
kao i prije.

e Kuvalitativno drukdije od slucaja
kona&ne anizotropije.

® "Singularno” pona%anje s
obzirom na anizotropiju
posljedica promjene poretka

"limesa" i integracije! o0 o o
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® Gustoca stanja naglo divergira
kad energija dode do donje
Lifshitzove totke (¢, =1 —0)
— Van Hoveov singularitet

afe}
20

logaritamskog tipa

1- =

g(e) ~In
€

0.0 0.3 10 13 20

® Podrugje izmedu Lifshitzovih to¢ki gdje je gustoéa stanja znacajno
smanjena nazivamo pseudoprocjep (pseudogap).

® Ukoliko se Fermijeva energija sustava nalazi izmedu Lifshitzovih
tocki, pojava vala gusotée naboja "prebacit” ¢e dio elektrona u
stanja nize energije (u skladu s raspodjelom stanja po energiji) pa ée
tako doéi do znadajnog smanjenja energije elektronskog podsustava.
— Stabilizacija CDW-a!
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Zakljucak

® A priori smo o&ekivali da ¢e, povecavanjem anizotropije,
trodimenzionalna gustoda stanja kontinuirano prelaziti u
dvodimenzionalnu.

® |spostavilo se da je gustoda stanja u tri dimenzije kvalitativno
razli¢ita od one u dvije dimenzije, bez obzira na anizotropiju.

® U tri dimenzije podrugje izmedu Lifshitzovih tocki nije tako znagajno
osiromaseno stanjima kao u dvije dimenzije — Robustnost
mehanizma topoloske rekonstrukcije?

® Provjera zahtijeva detaljnu energetsku "bilancu” i elektronskog i
fononskog podsustaval
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Hvala na paznjil
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