Kondensierte Materie:
Elektronen mit starken Korrelationen

H. v. Léhneysen, IFP und Universitat Karlsruhe; K.-P. Bohnen, IFP

Forschung im Bereich kondensier-
ter Materie beschéftigt sich mit den
vielfaltigen Phanomenen, die durch
das Wechselspiel einer groBBen Zahl
von Atomen in Festkdrpern oder
Flussigkeiten entstehen. Die Wech-
selwirkungen und das Zusammen-
spiel von Elektronen, Atomen und
Molekdlen in einem Vielteilchensys-
tem entscheiden Uber die Eigen-
schaften der Materie: ob sie fest,
flissig oder gasférmig ist, weich
oder hart, optisch durchsichtig oder
reflektierend, isolierend oder metal-
lisch, magnetisch oder supraleitend.
Das HGF-Programm Kondensierte
Materie, das von Forschungszen-
trum Julich und Forschungszen-
trum Karlsruhe getragen wird, tragt
dieser Vielfalt durch klare Schwer-
punktsetzung Rechnung: elektro-
nische und magnetische Phano-
mene; von Materie zum Material;
weiche Materie und Biophysik. Da-
bei sind die Arbeiten des For-
schungszentrums Karlsruhe, die im
Institut fur Festkorperphysik (IFP)
durchgefiihrt werden, hauptsach-
lich im Bereich elektronischer und

magnetischer Phdnomene ange-
siedelt.

Die Vielzahl elektronischer und ma-
gnetischer Phdnomene in kon-
densierter Materie ist eine direkte
Konsequenz elektronischer Wech-
selwirkungen. Quantenprozesse
auf kirzesten Langen- und Zeit-
skalen haben direkte Auswirkun-
gen auf makroskopisch beob-
achtbare Phanomene. Stark wech-
selwirkende Elektronen fihren zu
neuen Phanomenen wie Spin-, La-
dungs- und Orbitalordnung, Metall-
Isolator-Ubergéngen, extrem gro-
Ben effektiven Massen oder zu neu-
artiger Supraleitung in der N&he zu
magnetischer Ordnung. Schwer-
Fermion-Systeme und Hochtem-
peratursupraleiter geben neue Rat-
sel auf — trotz weltweit intensiver
Forschung. Die Karlsruher Arbeiten
zielen auf ein Verstandnis elektro-
nischer und magnetischer Pha-
nomene in Materialien mit starken
elektronischen Wechselwirkungen,
auch um deren Anwendungspo-
tenzial auszuloten.

Zur Untersuchung solcher neuar-
tiger Materialien werden hochauf-
|6sende Spektroskopien mit Neu-
tronen und mit Photonen (Synchro-
tronstrahlung) eingesetzt. So steht
mit dem Weichréntgenanalytik-
Strahlrohr WERA an der Karlsruher
Synchrotronstrahlungsquelle ANKA
ein Instrument zur Verfiigung, an
dem elektronische Eigenschaften
und etwa ihr Orbitalcharakter mit-
tels Photoemissionsspektroskopie
und -mikroskopie sowie Réntgen-
absorption bestimmt werden kén-
nen. Abb. 1 zeigt einen Uberblick
Uber die Experimentierstationen
von WERA. Neutronenstreuexpe-
rimente liefern Informationen tber
magnetische Ordnungszusténde
und magnetische Anregungen,
Uber Schwingungszustédnde der
Atome sowie Uber Kopplungsef-
fekte zwischen elektronischen, ma-
gnetischen und strukturellen Frei-
heitsgraden. Hierzu betreibt das
IFP am Neutronenreaktor ,,Orphée”
am Centre d’Etudes Saclay (Frank-
reich) des Commissariat a I'énergie
atomique (CEA) ein thermisches
Dreiachsenspektrometer. Diese
Untersuchungen werden ergénzt
durch hochempfindliche Messun-
gen der thermodynamischen Ei-
genschaften und des elektroni-
schen Transports zur Ermittlung
energetisch sehr niedrig liegender
Anregungen und kollektiver Effek-
te bei Phasentibergangen. Schich-
ten und Schichtsysteme aus ge-

Abb. 1: Die kombinierten Experimentierstationen am IFP-Strahlrohr WERA
bei ANKA erméglichen empfindliche spektroskopische und mikroskopische Un-
tersuchungen. Der Weichréntgenstrahl trifft von rechts ein und lauft nach
links. (1) Refokussierspiegel; (2) Photoemissions-Elektronenmikroskop (PEEM);
(3) Kammer fiir Photoemission und Réntgenabsorption (PES/NEXAFS); (4)
Schleuse; (5) Elektronen-Energieanalysator; (6) Fluoreszenzdetektor; (7) Ober-
flachen-Praparationskammer; (8) Kammer zur Herstellung epitaktischer Schich-
ten mit Laserablation.

eigneten Materialien mit korrelier-
ten Elektronen werden auf eine An-
derung der elektronischen Eigen-
schaften durch Variation der
Schichtabfolge und chemischen
Zusammensetzung und in Blick auf
moégliche Anwendungen unter-
sucht. Die Arbeiten werden durch
theoretische Analysen begleitet,
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wobei der Schwerpunkt auf Dich-
tefunktional-Berechnungen liegt.

Aus der Vielzahl der am IFP in letz-
ter Zeit untersuchten Systeme sei-
en hier einige wenige Ergebnisse
exemplarisch herausgegriffen.

Die oxidischen Hochtemperatur-
supraleiter sind Paradebeispiele
stark korrelierter Elektronensyste-
me. Detaillierte Messungen der Dis-
persion der Cu-O-Streckschwin-
gungen in optimal dotiertem
YBa,Cu,;0q 45 mittels inelastischer
Neutronenstreuung zeigen eine sehr
starke Temperaturabhangigkeit der
Schwingungsfrequenz der Gitter-
schwingungen (Phononen) in ei-
nem engen Wellenvektorbereich [1].
Eine mogliche Erklarung ist das
Entstehen einer raumlich variieren-
den Elektronenkonzentration, d. h.
eine sogenannte Ladungsdichte-
welle, die durch Elektron-Elektron-
Wechselwirkung hervorgerufen
wird. Diese Tendenz zur Ladungs-
dichtewellen-Instabilitdt wurde
durch Untersuchungen an ande-
ren Kupferoxiden (Kupraten) be-
stétigt, in denen bei tiefen Tempe-
raturen statische Ladungsdichte-
wellen beobachtet wurden: Es tre-
ten hier Phononenanomalien auf
(Abb. 2), wie sie fur eine Kopplung
von Ladungsdichtewellen und Git-
terschwingungen erwartet werden
[2]. Weitere wichtige Konsequen-
zen fUr die theoretischen Modelle
zur Beschreibung der Hochtempe-
ratursupraleitung hat die Entde-
ckung einer Liicke im magnetischen
Anregungsspektrum wie sie bei
YBa,Cu,0; bei 33 meV mittels Neu-
tronenstreuung gefunden wurde [3].

Unter den Systemen mit unge-
wohnlichen elektronischen Eigen-
schaften nimmt der kurzlich ent-
deckte Supraleiter MgB, mit einer

—fur Nichtoxide — sehr hohen Uber-
gangstemperatur von 39 K eine be-
sondere Stellung ein [4]. Er hat ei-
ne relativ einfache Kristallstruktur
und ist daher modernen numeri-
schen Verfahren zur Bestimmung
von elektronischer Struktur, Gitter-
dynamik und Elektron-Phonon-
Wechselwirkung sehr gut zugéng-
lich. In enger Zusammenarbeit von
Experiment und Theorie konnte ge-
zeigt werden, dass die Supralei-
tung in zwei elektronischen Bandern
unterschiedlicher Symmetrie ent-
steht, wobei die Elektron-Phonon-
Wechselwirkung fur die Supralei-
tung verantwortlich ist. Neutronen-
und Réntgenstreuuntersuchungen
stimmen sehr gut mit berechneten

Phononenspektren Uberein [5-8].
Tunnelexperimente an dinnen Fil-
men haben den schlissigen Nach-
weis gebracht, dass der Kopplungs-
mechanismus tatséchlich vom Elek-
tron-Phonon-Typ ist. Der genaue
Vergleich mit parameterfreien Be-
rechnungen der Gitterdynamik und
der fur die Supraleitung verant-
wortlichen Kopplungsfunktionen
zeigt Uberraschenderweise, dass
der Interband-Paarung eine ent-
scheidende Bedeutung zukommt
(Abb. 3) [9]. Anschaulich gespro-
chen ,springen” die beiden Elek-
tronen eines Cooper-Paars unter
dem Einfluss von Gitterschwin-
gungen von einem Band zum an-
deren und werden so starker mit-
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Abb. 2: Farbdarstellung der Intensitdten inelastisch gestreuter
Neutronen, beobachtet an der Verbindung La, g,;Ba, 1,sCu0O, bei ei-
ner Temperatur von T = 10 K. Die Intensitdten oberhalb und unter-
halb der Energie von 62 meV entsprechen der Anregung der Kup-
fer-Sauerstoff-Streckschwingungen bzw. Biegeschwingungen. Die
durchgezogenen Linien zeigen die aus diesen Daten abgeleitete Dis-
persion der Streckschwingungen. Die gestrichelte Linie zeigt den
Wellenvektor der statischen Ladungsordnung. Hier sieht man ei-
ne starke Energieverbreiterung der Neutronenstreuintensitét. Fiir
die weiBen Bereiche liegen keine Daten vor. Die in der linken un-
teren Ecke abgebildete Ellipse veranschaulicht die instrumentelle
Auflésung. Das in der rechten oberen Ecke eingefiigte Diagramm
zeigt die Dispersion der Streckschwingungen in einer anderen
kristallographischen Richtung.




einander gekoppelt. Diese Wech-
selwirkung ist sehr selektiv, da sie
hauptséachlich an niedrig liegende
optische Phononen koppelt, bei
denen die Bor-Atome senkrecht zu
den Bor-Ebenen schwingen [9].

Neben der Untersuchung stark kor-
relierter Elektronensysteme ist
insbesondere das Studium von
Phasenubergangen ein weiterer
Schwerpunkt der Arbeiten am IFP.
Hier sind vor allem die Systeme
ausgezeichnet, bei denen der Pha-
senubergang durch Variation ex-
terner Parameter wie z. B. Ma-
gnetfeld, chemische Zusammen-
setzung oder Druck kontinuierlich
zu tiefen Temperaturen (im Ex-
tremfall bis zum absoluten Null-
punkt T = Q) verschoben werden
kann. Bei hinreichend niedrigen
Ubergangstemperaturen beeinflus-
sen niedrig liegende Anregungen
des Systems den Phasenubergang
und Quantenph&nomene kdnnen
dann zu véllig neuartigen Erschei-
nungen fuhren. Unter anderem sind
CeCug Au, [10] und MnSi [11] Sys-
teme, die solch quantenkritisches
Verhalten zeigen. MnSi ist ein
schwacher Ferromagnet (T, = 35 K),
bildet am Phasenlbergang auf-
grund des Fehlens eines Inversi-
onszentrums in der Kristallstruk-
tur jedoch eine langwellige Spiral-
struktur aus, d.h. auf einer Lange
von etwa 180 A dreht sich das ma-
gnetische Moment der Mn-Atome
um 360°. Die Temperatur des Pha-
senlbergangs lasst sich durch
Druck bis herab zu T, = 0 ver-
schieben (Abb. 4). Dies ist ein Bei-
spiel fir Quantenphasentbergén-
ge, also Ubergange, die streng ge-
nommen am absoluten Tempera-
turnullpunkt stattfinden. Sie be-
stimmen aber das Verhalten und
dominieren viele Eigenschaften
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Abb. 3: Analyse der Tunneldaten von MgB,-Schichten.

a) Reduzierte Zustandsdichte (RDOS) aus Strom-Spannungs-Mes-
sungen an einer MgB,-Tunneldiode (schwarze Punkte) und der Fit
als Resultat der sog. McMillan-Rowell-Inversion der Eliashberg-Gilei-
chungen.

b) Effektive Eliashberg-Funktion (a2F) ;- dabei ist F die Phono-
nenzustandsdichte und a ein MaB fiir die liber die Fermi-Flache ge-
mittelte Elektron-Phonon-Kopplung - resultierend aus der Inversion
und die verallgemeinerte Phononenzustandsdichte von MgB,. Man
beachte die starke Abweichung von der experimentell bestimmten
Phononenzustandsdichte GDOS®* [12].

c) Effektive Eliashberg-Funktion als Resultat (O(ZF):'ff einer McMillan-
Rowell-Inversion einer berechneten Tunnelzustandsdichte der 1r-
Fermiflache und theoretische verallgemeinerte Phononenzu-
standsdichte GDOS"

d) Berechnung der einzelnen Eliashberg-Funktionen fiir virtuelle
Uberginge 1-11, -0 und o-0. In die Rechnung wurde die Verbrei-
terung durch die Phononenlebensdauer mit einbezogen.
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stark korrelierter Systeme auch bei
endlichen Temperaturen. Dabei
werden grof3e Abweichungen vom
Standardmodell der Metalle, dem
Landau-Modell der Fermi-Flissig-
keiten, beobachtet, deren Ursache
in vielen Fallen noch véllig ungeklart
ist. Neutronenstreumessungen, bei
denen die MnSi-Probe verschie-
denen hydrostatischen Driicken
ausgesetzt wurde, haben ein Gber-
raschendes Bild ergeben: In der
Nahe dieses Quantenphaseniber-
gangs bleibt zwar die Periodizitat
dieser Spiralstruktur erhalten, sie
verliert aber ihre Orientierung (Abb.
4). Dies fUhrt zu einer vollig neuar-
tigen magnetischen Phase [13],
deren Topologie an bestimmte Flus-
sigkristallphasen erinnert.

Im Licht dieser zahlreichen uner-
warteten Ph&nomene I&sst sich
ohne Ubertreibung sagen, dass
der Bereich der kondensierten Ma-
terie am Anfang einer neuen Epo-
che steht mit vielen neuen Her-
ausforderungen, die sowohl zu
grundlegend neuen Konzepten in
der Physik kondensierter Materie
fihren wie auch dem Ziel dienen,
Materialien mit speziellen Eigen-
schaften gezielt herzustellen.
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Abb. 4: Druckabhingigkeit der ferromagnetischen Ubergangs-
temperatur T, von MnSi (Quadrate). Das mit makroskopischer Sus-
zeptibilitdt gemessene T, verschwindet beim kritischen Druck p..
Zwischen p* und p, ist der ferromagnetisch-paramagnetische
Ubergang 1. Ordnung, bei kleineren Driicken 2. Ordnung. Die lang-
wellige magnetische Spiralordnung (I = 180 A) fiihrt zu Reflexen
(,Uberstrukturreflexe“) in der elastischen Neutronenstreuung, die
auf einer Kugel mit Durchmesser 4p / | um einen reziproken Git-
tervektor liegen. Fiir p = 0 liegen die Reflexe scharf in den (111)-Rich-
tungen (linke Kugel). Nahe p, sind diese Reflexe iiber die ganze Ku-
gel verschmiert, was einer Orientierungsunordnung entspricht,
bei der der Radius der Kugel aber erhalten bleibt (rechte Kugel). Die
Kreise bezeichnen die Temperatur T,, unterhalb der diese partiel-
le Ordnung beobachtet wird. In dem mit NFL bezeichneten Bereich
beobachtet man im elektrischen Widerstand ausgepragte Abwei-
chungen vom Fermi-Fliissigkeitsmodell.
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