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Einleitung

Das Hubbard Modell wurde eingefuhrt von:

31.05.16

J. Hubbard — 1963 ,Electron correlations in narrow energy bands"
Leitung in Ubergangsmetallen [3]

J. Kanamori — itineranten Ferromagnetismus [5]
M. C. Gutzwiller — Metall-Isolator Ubergang [4]

R. Pariser, R. Parr, J. Pople — erweiterte Pi-Elektronen Systeme [9]



Einleitung

Hubbard-Modell

Modell Hamiltonoperator

Approximative Beschreibung korrelierter
Vielteilchensysteme

Einfachst mogliches Modell mit ,echten®
Vielteilchenphanomenen
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Einleitung

Unterschied zu ,Hartree-Fock™ und ,DFT"

Enthalt Zwei-Teilchen-Operatoren in nicht gemittelter Form

Erfolge:

Mott-Isolator: Isolator obwohl ungerade Anzahl an Elektronen pro
Einheitszelle (z.B: Cobalt-Oxid) [1]

Magnetismus in Ubergangsmetallen [4]
Hoch-Temperatur Supraleitung [1]
Ultra-kalte Atome in optischen Fallen [6],[13]

Temperaturabhangigkeit des elektrischen Widerstands in
organischen Leitern [14]
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Einleitung

Organische Metalle:

Temperaturabhangigkeit des elektrischen Widerstands in
organischen Leitern
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Einleitung

Optische Fallen:

Das Bose-Hubbard-Modell kann erxperimentell durch ultra-kalte Atome in
optischen Fallen realisiert werden

Uberlagerung von linear polarisierten Laserstrahlen bilden stehende Wellen
und damit periodisches Potential

Superfluid/Mott-Isolator Ubergang konnte experimentell iberprift werden
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Einleitung

Cooper Paare:

Elektronen konnen sich bei niedrigen Temper
zusammenschliel3en

Cooper-Paare verhalten sich wie spinlose Boson
Bose-Hubbard-Modell beschrieben werden
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Einleitung

Ziel der Arbeit;

- bestimmen des Phasenubergangs Motfi1
- Teilchen-Fluktuation im Grund und 1. ange
- Zeitentwicklung der Besetungsdichte der Gi

- Schreiben eines MATLAB-Programms zum I
Hubbard-Modells '
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Grundlagen

Hamilton-Operator

<1,7>
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Grundlagen

Hamilton-Operator:

- Statisches Gitter
- tight-binding Naherung

- Wechselwirkung nur auf Gitterplatz — ke
Wechselwirkungen :

- Hupfprozesse nur zu nachsten Nachbarn
— Nur unterstes Band wird betrachtet
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Grundlagen

Zeitentwicklung:

Zeitentwicklungs-Operator:
U(t) = e~ #1t =3 e~ 7Bt
Eigenzustande des Hamilton-Operators:
m) = > " [7i;)
J
Zeitenwicklung eines Anfangszustands:
— 2 — I lEm
fa(t)) = UB)la) =, Xy € HEmE
- — Ly
— Zm Zl e ®
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Grundlagen

Zweite Quantisierung:

Quantisierung von Feldern (Feldop
Keine Symmetrisierung der Wellenfun
Besetzungszahl-Zustande

Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren
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Grundlagen

Fock-Raum:

- Viel-Teilchen-Hilbert-Raum ist ein dir
Teilchen-Hilbert-Raumen

- Einzelner Viel-Teilchen-Hilbert-Raum ka
Teilchen beschreiben

— Probleme mit Erzeugungs- und Vernicht
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Grundlagen

Erzeugungs- und Vernichtungsop

Kommutations- bzw. Anti-Kom

[bi, bj] = 0 [BJ,-L, b'] =0
{éiaff?éj,a’}:o { 7,07 }:O {

und die Operator-Vorschrift:

B;f\nl,ng,...,ni,...,nM> — \/ni—|—1|n1,n2,...,

8@‘%1,7’&2,...,77,7;,...,7%]\4) — \/ni|n1,n2,...,
bi|n1,n2,...,ni,...,nM) =0
b;-r|n1,n2,...,ni,...,nM) =0
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Bose-Hubbard-Modell

Band-Limit (U=0):

far U << J ist es Superfluid und im Grenzfall

= —QJE:cos(k)a,ka,;C = —2J
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Bose-Hubbard-Modell

atomares Limit (J=0):

bei U>>J handelt es sich um einen Mott-Isolat

72,m) = R, nE, oS

M .
En - %(Zizl M
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Numerische Behandlung

e Losen des Hamilton-Operators fur verschiedene U/J
« Berechnen der Erwartungswerte von interessanten Grof3en

 Temperaturabhangigkeit uUber Bose-Einstein-Verteilung
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Numerische Behandlung

Dimension des Hilbert-Raums (n):

C(N+M-1\ (N+M-1)
n_( M1 )_ NW(M —1)!

Tabelle 1: Wachstum der Hilbert-
Raum-Dimension

0923.10% | £53-.102 | 6.82.107
7.75-107 | 6.01 - 1017 |4.81 - 1013
| 21 13.80 - 1019
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Numerische Behandlung

Hamilton-Matrix:
Hpn = (fm|H|fn) = Hy + Hy

Wechselwirkung und chemisches Potential sind problemlos

Hupfterm etwas aufwandiger:

M—1
Hy = —J(blbns + b1 + bl bar—1 + bibr + > (bibi—1 + bibig1))
1=
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Ergebnisse

Bandlucke:

L= Eo:c + Ezon (EG (N T 1) & EG
Entscheidet ob Mott-Isolator/Superfluid
- A >0 Mott-Isolator

- A =0 Superfluid

Phasenlibergang dort wo A verschwindet
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Ergebnisse

Bandllicke: A=(-06+17)-1072

Fit
Data
Gap = (-10=4)*1072

Fit
Data
Gap = (-0.6£1.7)*107°

Fit
Data
Gap = (15=2)*107
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Bandlucke:
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Ergebnisse

A =(—0.6+£1.7)-105

e U7 it .L—\ =1

Gap = (100=10)*1072

Fit
x Data
> Gap =

Fit
s Data
Gap = (477 =3

23



Ergebnisse

Teilchen-Fluktuation:

V&I‘(’fbi) — (

— Mohbilitat der Teilchen
- Andert sich wenn Teilchen zu oder von Gitt

- bei steigendem U nimmt Teilchen-Fluktuatio
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Ergebnisse

Zeitentwicklung der Teilchendichte:
Anfangszustand: |77« (t = O0)) = |1,0,0,0,0,0,0,0,0, 1)

(Ri(t)) = (7o (b)||Ta(t)) = Y ) enEn=Emltepcl® e it
n,m [

Geschwindigkeit der Teilchen kann uber max. der Teilchendichte bestimmt
werden

z_: max. (n(t;;1)) — max. {n(t;))

J
= 1.4 Gitterpltze - —
tit1 — & h
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1.2 <

(725)

Abbildung 8: (n;(t)) - Teilchendichte an den Gitterpldtzen in Abhéngigkeit von der Zeit mit U = 2 und
Anfangszustand |7i,(t = 0)) = |1,0,0,0,0,0,0,0,0,1)
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Abbildung 9: (n;(t)) - Teilchendichte an den Gitterpliatzen in Abhéngigkeit von der Zeit mit U = 30 und
Anfangszustand |7i,(t = 0)) = |1,0,0,0,0,0,0,0,0,1)
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Abbildung 10: {(rn;(f)) - Teilchendichte an den Gitterpliitzen in Abhiingigkeit von der Zeit mit U7 = 2 und

Anfangszustand |fA.(f = 0)) = [1,0,0,0,0,0,0,0,0,1)
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Abbildung 11: (n;(f)) - Teilchendichte an den Gitterplitzen in Abhiingigkeit von der Zeit mit U7 = 30

und Anfangssustand |fia(f = 0)) = |1,0,0,0,0,0,0,0,0,1)
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Zusammenfassung

e In 3 wurde exakte Losung fur U=0 und J=0 bestimmt

- U = 0 Bandstruktur — Superfluid
- J =0 einzelne Atome — Mott-Isolator

 Bandlucke:

- Phasenubergang bei U~3

« Zeitentwicklung der Teilchendichte:

- Teilchendichte breitet sich wellenartig in beide Richtungen des
Gitters aus bis gleichmaldig verteilt

 Teilchen-Fluktuation:

- nimmt ab bei steigendem U
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