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Einleitung



Charakteristische Eigenschaften 
eines quasi-1D Oberflächensystems

[1] [1]

• atomare Ketten auf einem (Halbleiter-)Substrat

• Bandstruktur:  keine Dispersion senkrecht zur Kettenrichtung

• Fermi-Fläche:  gerade Linien senkrecht zur Kettenrichtung

[1]



Das Phänomen der            
CDW-Instabilität



CDW-Instabilität im Überblick
                      

Störung des Systems durch ein 
Phonon mit geeignetem 

Wellenzahlvektor
Fermi-Flächen-Nesting

Energiegewinn des elektronischen Systems 
durch Orbitalmischung (temperaturabhängig)

bei kritischer Temperatur: Energiegewinn wird größer als die für 
die Störung aufzuwendende Energie

CDW-Übergang

Metall-Isolator-Übergang statische Gitterverzerrung

CDW-Instabilität



Fermi-Flächen-Nesting

kein Fermi-Flächen-Nesting   Fermi-Flächen-Nesting,  
beliebig viele Nesting-Vektoren

[1] [1]
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2D-Oberfläche quasi-1D-Oberfläche

quasi-1D-Oberflächensysteme
für CDW-Instabilität prädestiniert

(mit genau einem 
halbgefüllten Band)



• Nesting-Vektor    :                              
Paare von Wellenzahlvektoren     und                  
mit                                                                                  

• Störung des Systems durch ein Phonon 
mit Wellenzahlvektor     

Orbitalmischung (Ⅰ)

k′

[1]

k
q

k k′

k′ − k = q

q

q

k′

quasi-1D-Oberfläche

Ψk′ = −µΦk + Φk′

Ψk = Φk + µΦk′

für k′ − k = q

Orbitalmischung:

(mit genau einem 
halbgefüllten Band)

(      und       : ursprüngliche Eigenfunktionen)Φk Φk′



Orbitalmischung (Ⅱ)

[1]

Ĥ + Ĥ ′Ĥ
• Aufhebung der Entartung am 

Fermi-Niveau

•  Vergrößerung der 
Energiedifferenz abseits der 
Fermi-Fläche               

Störungstheorie:

[1]

• Öffnung einer Bandlücke                    

• elektronischer Energiegewinn 
(temperaturabhängig)



• Kohn-Anomalie:                                        
Minimum der         
Phononen-Dispersionskurve 
bei           („soft phonon“), 
wobei    : Nesting-Vektor                                                           

Kohn-Anomalie

[1]

k = q

• Ausprägung des Minimuns temperaturabhängig                                                                 

                                                   

q

T = Tc : ω(q) = 0
„Einfrierung“ des „soft phonons“,
also statische Gitterverzerrung 



Charge Density Wave (CDW)
• Ladungsdichten von       und                  Ψk Ψk′ :

| Ψk |2∝ | Φk |2 +γ2 | Φk′ |2 +∆ρ

| Ψk′ |2∝ γ2 | Φk |2 + | Φk′ |2 −∆ρ,

wobei

gegeneinander phasenverschobene Ladungsdichtewellen

[1]

∆ρ(r) ∼ cos(qr)



In/Si(111): Ein Beispiel für die
               CDW-Instabilität?



In/Si(111) bei Raumtemperatur (Ⅰ)

• (4x1)-Translationssymmetrie

• „In-Nanodrähte“ bestehend aus zwei In-Zigzag-Ketten                          



In/Si(111) bei Raumtemperatur (Ⅱ)

[2]

ARPES-Experiment bei T = 295 K:
[2]

• drei metallische 
Bänder                           



Phasenübergang von In/Si(111)

• strukturell:      (4x1)         (8x2)

• elektronisch:    Metall       Isolator

reversibler Phasenübergang bei T≈120 K: 

CDW-Übergang?



Struktureller Phasenübergang

[3]

STM-Experiment:
[3]

Raumtemperatur:
(4x1)-Struktur

T = 40 K: 
(8x2)-Struktur

[3]



Elektronischer Phasenübergang

temperaturaufgelöstes ARPES-Experiment:
[2]

• Metall-Isolator-Übergang
• Bandstruktur ändert sich substantiell und plötzlich

[2]



Fermi-Flächen-Nesting?

Messung der Fermi-Fläche mittels ARPES:
[2]

ARPES-Intensität
bei EF ± 30 meV
(Raumtemperatur)

[2] [4]

• unvollständiges Fermi-Flächen-Nesting



CDW-Instabilität als Ursache für 
den Phasenübergang? 

Pro:

Contra:

• Nesting-Vektor von m3 konsistent mit der 
beobachteten Verdopplung der Gitterperiodizität 
entlang der Kettenrichtung

• nur unvollständiges Fermi-Flächen-Nesting 

• substantielle Änderung der Bandstruktur

CDW-Instabilität nicht die   
(alleinige) Erklärung!



Zusammenwirken einer Scherung 
und CDW-Instabilität? (Ⅰ) 

[5]

[5]

[5]

[5]

DFT-Rechnung:

Scherung

Dimerisierung

„(4x2)-Hexagon“-Struktur  
als Grundzustand [5]

(4x1)-Raumtemperatur-Struktur



Zusammenwirken einer Scherung 
und CDW-Instabilität? (Ⅱ) 

[5]
DFT-Rechnung:

(4x1)-Struktur Scherung
[5]

Dimerisierung
[5][5]

(4x2)-Hexagon



Zusammenwirken einer Scherung 
und CDW-Instabilität? (Ⅲ) 

weitere DFT-Rechnung:
[6]

[6]

[6]

gegenphasige Anordnung der 
Hexagone notwendig zur 
Stabilisierung [6]

„(8x2)-Hexagon“-Struktur
[6]



Zusammenfassung



Zusammenfassung (Ⅰ) 
• Eigenschaften quasi-eindimensionaler Oberflächensysteme:

•  Verschwinden der Dispersion senkrecht  zur Kettenrichtung

• Fermi-Fläche: gerade Linien senkrecht zur Kettenrichtung 

• Das Phänomen der CDW-Instabilität:  

• Fermi-Flächen-Nesting

• Störung durch ein Phonon mit geeignetem Wellenzahlvektor 
führt zu Orbitalmischung

• Energiegewinn des elektronischen Systems

• „CDW-Übergang“ bei einer kritischen Temperatur:     
Metall-Isolator-Übergang und statische Gitterverzerrung



Zusammenfassung (Ⅱ) 

• In/Si(111):  reversibler temperaturinduzierter    
Phasenübergang bei T ≈ 120 K

• CDW-Instabilität als alleinige Ursache unwahrscheinlich

• eventuell Zusammenwirken einer Scherung und einer 
CDW-Instabilität
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