Goethe-Universitat Frankfurt
Fachbereich Physik

Lehrende: Prof. Dr. Roser Valenti, Raum 01.130
Ubungsgruppenleitung: Karim Zantout, Room 01.142

GOETHE
UNIVERSITAT

FRANKFURT AM MAIN

Frankfurt, 15.04.2019

Theorie zu Magnetismus, Supraleitung und Elektronische Korrelation in

Festkorpern
Sommersemester 2019

Blatt 1
(Abgabe: 23.04.2019)

Aufgabe 1 (Tight Binding Modell fiir SrTiO3; and SrVOs;) (10 Punkte)

Gegeben sei die einfache kubische Kristallstruktur von SrTiOs und SrVOs mit Gitterparameter a =
3.905 A.

SrTiO3z / SrVO3 haben die nominale Elektronenkonfiguration 3d° / 3d', d.h. die Titanium/Vanadium
3d Orbitale befinden sich am Ferminiveau und sind jeweils mit 0 bzw. 1 Elektronen besetzt. Dabei
wird durch das Crystal Field Splitting die Entartung der 3d Orbitale aufgehoben, welche sich in die
energetisch tieferliegenden 3-fach entarteten o, (3dwy7 3dy, 3dyz) und 2-fach entarteten e, (3d,2,
3dz2_,2) Orbitale separieren.

a) Wir wollen nun ein Tight Binding Modell fiir die 3 ty, Orbitale unter Beriicksichtigung von
Nearest-Neighbour-hopping konstruieren. Begriinden Sie, warum ein Onsite Term und 2 weitere
Hopping Integrale ausreichend fiir das Modell sind.

b) Konstruieren Sie den fouriertransformierten Hamiltonian in der Orbitalbasis Ha,b(lg) mit den
folgenden Hoppingparametern:

Onsite :
Hopping in x-Richtung :
Hopping in y-Richtung :
Hopping in z-Richtung :

twy—)wy = to,
tmy—)wy =11,
tmy—)my =1,

tacy—my = t27

tezszz = to,
tozsaz = b1,
tezsz. = to,

trz—az = 1,

tyz—>yz =to
tyz%yz =t
tyz—>yz =t

tyz—>yz =t

Wie lauten die Dispersionsrelationen fiir die Orbitale?

¢) Verwenden Sie ty = 1.6100 eV, t; = —0.2797 eV und t3 = —0.032061 eV und plotten Sie die
Bandstruktur entlang des Pfades (0,0,0) — (7,0,0) — (7,7, 0) — (0,0,0).

d) Argumentieren Sie, wo bei SrTiO3 / SrVOs jeweils das Ferminiveau (ungeféhr) liegt, und treffen
Sie eine Aussage zu den metallischen Figenschaften der Systeme.



