5 Schnitte der Fermiflachen mit
Hochsymmetrieebenen

Eine bedeutende, vielleicht die wichtigste Standardmethode zur experimentellen
Untersuchung von Fermiflichen nutzt den de-Haas-van-Alphén-Effekt (dHvA) aus,
bei dem das magnetische Moment eines Metalls als Funktion der Stérke eines sta-
tischen dufleren Magnetfelds oszilliert. Aus den Perioden der beobachteten Oszil-
lationen lassen sich Riickschliisse auf die Querschnittsflichen der Extremalbah-
nen der Fermifliiche ziehen!. Unter Zuhilfenahme von theoretischen Modellen der
Fermifldche konnen solche Extremalbahnen identifiziert werden. Ein vollstéandiges
Bild der Fermifliche entsteht, das in weiten Teilen der Brillouinzone auf theore-
tischen Rechnungen beruht und dessen Extremalbahnen experimentell verifiziert
sind. Diese Vorgehensweise liefert sehr zuverlissige Resultate fiir einfache, freie-
elektronenartige Fermifléichen mit wenigen Extremalbahnen, wie sie beispielsweise
Leicht- und Edelmetalle aufweisen. Bei den komplexen Fermiflichen der Seltenen
Erden, die eine Vielzahl von Extremalbahnen besitzen, fithren Messungen des
dHvA-Effekts zur Aufklarung ihrer Gestalten nur partiell zum Erfolg. Der Viel-
zahl von beobachteten Oszillationsperioden konnen haufig nicht eindeutig Bereiche
der theoretischen Fermifldche zugeordnet werden. Ein Beispiel hierfiir ist die Ar-
beit von Ahuja et al. [Ahuj 94]. Die Autoren bemiihen sich um eine Identifikation
gemessener dHvA-Frequenzen fiir Gd und Tb mit Vorhersagen aus ihren berech-
neten Fermiflichen, was ihnen in einigen Féllen jedoch nicht gelingt. Auch werden
bei der dHvA-Methode hochreine Volumeneinkristalle benttigt, deren Herstellung
sich zum Teil sehr aufwendig darstellt, und die bei tiefen Temperaturen im Be-
reich von wenigen Kelvin untersucht werden miissen. Nur so ist eine hinreichend
grofie mittlere freie Weglédnge der Elektronen gewéhrleistet. An magnetischen Me-
tallen lasst sich auf diese Weise lediglich die Fermiflache der Tieftemperaturphase
untersuchen.

Fiir Fragestellungen, die sich mit den temperaturabhingigen Verdnderungen
der Fermifldche beschéftigen, ist eine Methode unerlésslich, die direkten expe-
rimentellen Zugang zur Fermifldche bietet und die dariiber hinaus unabhéngig
von der Probentemperatur einsetzbar ist. Dies ist von besonderer Bedeutung fiir
die Lanthanidmetalle, die mannigfaltige magnetische Ordnungsphédnomene zeigen,
wie beispielsweise das Ausbilden von paramagnetischen, ferromagnetischen, helikal

! Ausfiihrliche Beschreibungen der de-Haas-van-Alphén-Methode finden sich beispielsweise in
den Lehrbiichern zur Festkorperphysik von N. W. Ashcroft und N. D. Mermin [Ashc 76] sowie
von Ch. Kittel [Kitt 99].
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antiferromagnetischen sowie konisch ferrimagnetischen Phasen. Zahlreiche umfas-
sende theoretische Studien, die in den sechziger Jahren des vergangenen Jahr-
hunderts begonnen wurden und bis heute Gegenstand aktueller Forschung sind?,
fithren Unterschiede bei den magnetischen Eigenschaften auf geringfiigige Abwei-
chungen der Fermiflichen der Lanthanidmetalle untereinander zuriick. Direkte
experimentelle Untersuchungen der Fermiflachen sind in der Literatur nur spo-
radisch zu finden?; temperaturabhiingige Studien wurden meines Wissens bislang
noch nicht gezeigt.

Winkelauflosende Photoelektronenspektroskopie, wie sie heutzutage an lei-
stungsstarken Synchrotronstrahlungsquellen durchgefithrt werden kann, die sich
der Moglichkeiten bedient, die moderne abbildende Elektronenanalysatoren bie-
ten, ist in hohem Mafle geeignet, diesen Fragenstellungen nachzugehen und die
Liicken auf Seiten der experimentellen Datenlage zu schliefen. Im vorliegenden
Kapitel werden Schnitte der Fermiflichen von Gd, Dy und Th mit Hochsymme-
trieebenen der Brillouinzone gezeigt. Es wird dabei auf Gemeinsamkeiten und Un-
terschiede zwischen den Lanthanidmetallen eingegangen sowie ein Vergleich mit
Y vorgenommen. Temperaturbedingte Anderungen der Fermifléiche, die auf der
Austauschaufspaltung zwischen Majoritéats- und Minoritdtszustéanden in der mag-
netisch geordneten Phase beruhen, werden diskutiert. Auf die Zusammenhénge
zwischen Fermifliche und magnetischer Ordnung wird hier in knapper Form einge-
gangen; eine ausfiihrliche Darstellung erfolgt in Kapitel 6. Als Beispiele fiir Ergeb-
nisse theoretischer Berechnungen der Fermifiiche werden Y und ferromagnetisches
Thb gezeigt und mit den Photoemissionsmessungen verglichen.

5.1 Schnitte mit der 'MK-Hochsymmetrieebene

Wie auch in Kapitel 4 wird nun zunéchst am Beispiel von Y die generelle Ge-
stalt der Fermiflache in der 'MK-Hochsymmetrieebene der hexagonalen Brillouin-
zone diskutiert. Die bereits angesprochenen grundsétzlichen Gemeinsamkeiten der
Bandstrukturen von Y und schweren hcp-Lanthanidmetalle in der paramagne-
tischen Phase finden sich auch bei den elektronischen Zustédnden an der Fermi-
energie wieder.

5.1.1 Yttrium: Experiment und Theorie

Abbildung 5.1 zeigt den Schnitt der Y-Fermiflfache mit der TMK-Ebene. In (a) sind
Photoemissionsdaten gezeigt, die aus einer Serie von einigen Tausend Einzelspek-
tren bei verschiedenen Emissionswinkeln und auch bei verschiedenen Photonen-

2siche hierzu die Referenzen [Louc 66, Keet 68, Jack 69, Even 69] sowie die Ubersichtsartikel
von Freeman [Free 72] und Liu [Liu 78]; moderne theoretische Arbeiten finden sich beispiels-
weise in den Referenzen [Ahuj 94, Nord 00, Take 00, Thak 03, Crow 04]

3Mittels Positronenannihilation gemessene Fermiflichen von Y und Gd, sowie von Y,Gdi_,
Legierungen werden in den Referenzen [Dugd 97, Fret 99, Crow 04] gezeigt (s. auch Kap. 6).
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Abbildung 5.1: Fermifliche von Y in der 'MK-Hochsymmetrieebene. (a) zeigt Photo-
emissionsmessung; deutlich zu erkennen ist die zentrale ringférmige Struktur des Ban-
des 3, das aufgrund seiner As-artigen Symmetrie bei diesen Photonenenergien (105 eV
bei I', 110 €V bei M und 120 eV am oberen Bildrand) mit hoher Photoemissionsinten-
sitdt (dunkle Graustufen) zu beobachten ist. Ebenfalls zu erkennen ist die Fermikontur
von Band 4, deren Intensitéit aufgrund ihrer A;-artigen Symmetrie schwicher ist. In (b)
ist der theoretische Verlauf der Fermikonturen abgebildet (nach Ref. [Bihl 06)).

energien zusammengesetzt sind (s. Kap. 3.3.2). Hierbei wurden die Photoemis-
sionsintensitdten der Spektren bei der Energie £ = Er in eine Graustufenskala
tibersetzt und in Abhéngigkeit des Impulses parallel zur Probenoberfléiche (k,, ky)
aufgetragen (s. Abb. 3.8). Die Impulskomponente senkrecht zur Oberflache k, ist in
der 'MK-Ebene konstant. Dunkle Graustufen entsprechen einer hohen Intensitét.
Die Bestimmung der Positionen der Hochsymmetriepunkte I'; M und K erfolgte,
wie auch bereits in Kapitel 4, aus der Analyse der Symmetrien der elektronischen
Béander und der Fermikonturen. Zur Verbesserung der Klarheit der Darstellungen
sind die Photoemissionsdaten in Abbildung 5.1(a) entlang der I'M-Symmetrielinie
gespiegelt; gleiches gilt fiir alle weiteren Abbildungen in Kapitel 5.1.

Mit starker Photoemissionsintensitidt ist eine zentrale, nahezu ringformige
Fermikontur zu erkennen, die dort auftritt, wo das As-artige Band 3 das Fermi-
niveau schneidet (s. auch Bandstrukturen in Abb. 4.1 und 4.2). Ebenfalls zu beob-
achten, mit schwacher Intensitét, ist die Fermikontur von Band 4, die die zentrale
Struktur umschliet. Sie liegt ndher am Zonenrand, welcher die Banddispersion
und damit auch die Form der Fermikontur beeinflusst. Dies zeigt sich in gréfleren
Komplexitiat und der deutlicher ausgeprigten Sechszahligkeit der Drehsymmetrie
der von Band 4 geformten Fermikontur im Vergleich zu Band 3. Band 4 weist
eine Aj-artige Symmetrie auf, weshalb es geméf§ klassischer Dipolauswahlregeln
bei Photonenenergien um 105 eV nicht zu sehen sein sollte. Wie bereits in Ab-
schnitt 4.1 diskutiert, konnen relativistische Effekte wie auch Streuprozesse der
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Abbildung 5.2: Fermifliche von Gd in der 'MK-Ebene (hr=105-120 €V), (a) in der
paramagnetischen Phase (I' = 300 K) und (b) in der ferromagnetischen Phase (T" =
50 K). Das Aufspalten der Bénder fiihrt zu signifikanten Anderungen der Fermiflsiche,
wie hier an den Béndern 2 und 3 zu erkennen.

Photoelektronen an Oberflichendefekten als mogliche Ursachen fiir ihr Auftreten
angefiihrt werden. Die von den Béandern 3 und 4 gebildeten Fermikonturen wieder-
holen sich in der angrenzenden Brillouinzone, d.h. oberhalb der MK-Linie. Die da-
bei beobachtete geringere Intensitéit kann auf unterschiedliche Ubergangsmatrix-
elemente zuriickgefiihrt werden. Beide Bénder formen lochartige Fermiflachen, d.h.
sie sind an ihrem Zentrum am ['-Punkt unbesetzt. Die theoretischen Fermikon-
turen sind in Abbildung 5.1(b) dargestellt (nach Ref. [Bihl 06]); auch hier ist der
zentrale Ring erkennbar, der von Band 3 gebildet wird und der von der Struktur
von Band 4 umgeben ist. Es wird hierbei eine gute Ubereinstimmung mit den
experimentellen Daten erzielt. Die theoretischen Fermikontur von Band 3 ist um
etwa 10-15% grofer als die experimentelle und liegt somit beispielsweise entlang
I'M niher bei M. Fiir Band 4 ist die Ubereinstimmung besser. Bereits im Jahre
1966 sagten erste Berechnungen von Loucks [Louc 66] eine derartige Form der
Fermiflache fiir Y vorher. Loucks’ Fermikonturen sind um 5-10% kleiner als die
experimentellen.

5.1.2 Para- und ferromagnetisches Gadolinium

Abbildung 5.2(a) zeigt die paramagnetische Fermifliche von Gd (T" = 300 K) in
der 'MK-Ebene (hy=105-120 eV). Zu erkennen ist die zentrale nahezu ringférmi-
ge Struktur, die von Band 3 geformt wird (Das A;-artige Band 4 ist hier nicht zu
sehen). Die paramagnetische Fermifliche von Gd weist damit weitgehende Uber-
einstimmungen mit Y auf. Weiterhin sieht man in I'K-Richtung auflerhalb des
Rings Bereiche hoher Photoemissionsintensitit, die auf Band 2 zuriickzufiihren
sind. Wie aus Abbildung 4.4(a) erkennbar, kreuzt es das Ferminiveau zwar nicht,
kommt diesem aber hinreichend nahe, sodass es aufgrund der experimentellen
Auflésung von ca. 60 meV zur gemessenen Intensitit bei F = Er beitrigt.
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Abbildung 5.3: Ferromagnetische Fermifliche von Tb in der 'MK-Ebene, (a) gemes-
sen bei Photonenenergien von 105-120 eV (7" = 25 K) und (b) theoretischer Verlauf
(publiziert in Ref. [Dobr 07al]). In (a) sind die Ag-artigen Bénder 2 und 3 zu beobach-
ten.

Ein Herunterkiihlen der Probe in die ferromagnetische Phase fithrt zum Aus-
bilden einer langreichweitigen magnetischen Ordnung, mit der ein Aufspalten
der elektronischen Zustdnde in Majoritdts- und Minoritdtsbander einhergeht (s.
Kap. 4.2.2). Dies wird in dem Aufreifien der in Abbildung 5.2(a) dargestellten
paramagnetischen Fermikonturen sichtbar. Bei lochartigen Fermikonturen, wie sie
hier gezeigt sind, bewegen sich dabei in Abhéngigkeit der Austauschaufspaltung
die Majoritatskonturen zum I'-Punkt hin; die Majoritéitsfermifiiche wird somit
kleiner. Die Minoritédtskonturen wandern weg vom I'-Punkt; sie werden grofler.

In Abbildung 5.2(b) ist die ferromagnetische Fermifliche von Gd gezeigt
(T = 50 K); die Majoritiats- und Minoritdtskonturen sind hier deutlich vonein-
ander separiert. Die zentrale Struktur, die von Band 37 gebildet wird, ist nahezu
ringférmig, wohingegen die sie umgebende Kontur von Band 3] eine hexagonale
Form aufweist. An den Ecken des Hexagons, in 'K-Richtung, kreuzt nun Band 2]
die Fermienergie und formt eine Kontur, die bis zum K-Punkt reicht. Die rote
gestrichelte Hilfslinie zeichnet ihren Verlauf nach. Das Majoritdtsband 2 liegt un-
terhalb der Fermienergie. In Abbildung 5.2 wird erstmals experimentell gezeigt,
welche Verdnderungen der Fermifldche eines Lanthanidmetalls der magnetische
Phaseniibergang und die langreichweitige magnetische Ordnung bei tiefen Tem-
peraturen hervorruft.

5.1.3 Ferromagnetisches Terbium und Dysprosium

Die ferromagnetische Fermiflichen von Gd und Tb sind sich sehr &hnlich, wie an-
hand der hier gezeigten Abbildung 5.3 fiir Tb in der 'MK-Ebene deutlich wird. Bei
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Abbildung 5.4: Ferro-
magnetische Fermifliche
von Dy in der I'MK-
Ebene (T = 25 K). Bei
Photonenenergien  von
105-120 ¢V sind  die
As-artigen Bénder 2 und
3 zu beobachten.

diesen Photonenenergien (hr=105-120 eV) sind die As-artigen Bénder 2 und 3 zu
beobachten (Abb. 5.3(a)). Bei Tb liegen die Majoritdts- und Minoritéitskonturen
im Vergleich zu Gd etwas ndher beieinander. Dies ist auf die fiir Th geringe-
re Austauschaufspaltung zuriickzufithren. Die theoretischen Fermikonturen von
Tb [Dobr 07a] sind in (b) abgebildet, wobei die Ubereinstimmung mit den expe-
rimentellen Daten hervorragend ist. Uber die A,-artigen Bénder 2 und 3 hinaus
ist das Aj-artige Band 471 dargestellt (blau eingefirbt) dessen ebenfalls lochartige
Fermikontur zwischen denen der Bander 37 und 3| liegt. In der Umgebung des
K-Punkts schneiden das A;-artige Band 1] und das As-artige Band 27 das Fermi-
niveau; dieser Bereich ist in (b) in griin markiert. In (a) findet sich an dieser Stelle
eine leicht erhohte Photoemissionsintensitét.

Auch bei ferromagnetischem Dy ist die Fermiflache sehr dhnlich zu denen von
Gd und Tb, nicht nur in der 'MK-Ebene (Abb. 5.4). Der Trend der néher bei-
einander liegenden Fermikonturen der Bénder 3T und 3] setzt sich fiir Dy fort
und folgt damit der mit zunehmender 4 f-Besetzung (nahezu) linear abnehmen-
den Austauschaufspaltung.

5.2 Schnitte mit der ALM-Hochsymmetrieebene

Im Folgenden wird die Dispersion der Fermikonturen senkrecht zur Probenober-
fliche untersucht (k,-Richtung), bei denen die Photonenenergie iiber einen weiten
Bereich abgerastert werden muss. Solche Messungen gestalten sich schwieriger, als
die im vorherigen Kapitel gezeigten Messungen parallel zur Oberflache. Zum einen
resultiert dies aus der intrinsischen Auflosung der Photoemission dieser Impuls-
komponente, die im vorliegenden Energiebereich etwa 0.1 A~' (FWHM) betrigt
(s. Kap. 2.4.3). Zum anderen treten bei Messungen, bei denen die Photonenenergie
variiert wird, Intensitdtsveranderungen im Photonenfluss auf, die durch Normie-
ren korrigiert werden miissen. Weitere signifikante Intensitétsschwankungen ent-
stehen, die auf Anderungen des Wirkungsquerschnitts der Photoemission beruhen
und die teilweise drastische Auswirkungen auf die Messungen haben (4d — 4f
Riesenresonanz, s. Kap. 2.4.2).
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Abbildung 5.5: Fermifliche von
Y in der TALM-Ebene. (a) Photo-
emissionsmessung, die rote Hilfslinie
gibt den Verlauf von Band 3 wieder;
° (b) theoretischer Verlauf der Fermi-
L A konturen (nach Ref. [Bihl 06]).

Solche Intensitatsédnderungen iiberlagern die Messsignale der senkrecht zur Pro-
benoberfliche dispergierenden Fermikonturen (wie auch die der Bénder). Sie sind
aufwendig zu handhaben und miissen mittels speziell entwickelter Normierungs-
und Korrelationsroutinen numerisch unterdriickt werden. Das hierzu von mir im-
plementierte Normierungsverfahren wird in Anhang A an einem Beispiel vorge-
stellt. Wie zusétzlich mittels numerischer Autokorrelationsoperationen der Verlauf
von Fermikonturen senkrecht zur Oberfliche hervorgehoben werden kann, wird in
Kapitel 5.2.3 erlautert. Hierzu dient ein Tieftemperaturdatensatz von Tb, der den
gesamten Photonenenergiebereich von ca. 80-200 eV abdeckt.

5.2.1 Yttrium: Experiment und Theorie

Auch in den Bereichen der Brillouinzone, die auflerhalb der I'MK-
Hochsymmetrieebene liegen, wird die Fermifliche von Y von den Béndern 3 und 4
gebildet, wie in Abbildung 5.5 fiir den Schnitt mit TALM gezeigt ist. Beide Bander
dispergieren von der I'M-Linie weg, hin zur ML-Linie und erreichen dort den
Zonenrand in der Ndhe von L. In (a) ist die experimentelle Dispersion des Ag-
artigen Bandes 3 gezeigt (rote Hilfslinie)*. Die Photoemissionsintensitiiten sind
wie in Anhang A beschrieben normiert und entlang der I'A- sowie der I'M-
Hochsymmetrielinien gespiegelt; gleiches gilt fiir die in Abbildung 5.6 gezeigten
Schnitte der Fermiflachen.

Die elektronischen Zusténde entlang der AL-Linie sind beziiglich A;- und As-
Symmetrie entartet (s. Kap. 2.4.4). Dadurch ,weicht* die durch relativistische
Effekte bereits abgeschwiichte Aj- und As-Selektivitéit der Photoemission in der

4Photonenenergiebereich 105 (bei I') bis 130 eV (bei A)
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Néhe von AL weiter auf. Daher trigt der A;j-artige Band 4 im Bereich des horizon-
talen Verlaufs von Band 3 ebenfalls zur gemessenen Photoemissionsintensitét bei.
In der Nihe der AL-Linie wird damit eine Uberlagerung beider Binder gemessen.
Der Bereich hoher Photoemissionsintensitéit bei A ist nicht Bestandteil der Volu-
menfermifliche von Y, sondern auf den Oberflichenzustand zuriickzufiihren. Er
liegt dicht unterhalb des Ferminiveaus und triagt damit zur gemessenen Intensitét
bei £ = Er bei. In der Ndhe der AL-Linie weist er eine hohe Photoemissions-
intensitit auf, die vergleichbar ist mit der der Volumenbénder (s. Abb. 4.3), und
ist deshalb in Abbildung 5.5(a) zu sehen.

Abbildung 5.5(b) zeigt den theoretischen Verlauf der Fermikonturen der
Binder 3 und 4. Im Rahmen der experimentellen Auflésung wird eine gute Uber-
einstimmung erzielt.

5.2.2 Magnetischer Phaseniibergang bei Gadolinium, Terbium
und Dysprosium

Vergleicht man die Fermikonturen von paramagnetischem Gd in der I'ALM-
Ebene® (Abb. 5.6(a), T = 300 K) mit denen von Y, so fallen weitreichende Un-
terschiede auf. Bei Y (Abb. 5.5) schneidet Band 3 den Brillouinzonenrand auf der
ML-Linie, nahe bei L. Dies fiihrt zu einem ausgedehnten Bereich der Y-Fermifliche
mit (nahezu) parallel verlaufenden Fléchensegmenten (s. auch Kap. 6.2). Solche
Bereiche werden in der Literatur als Nesting bzw. Webbing der Fermiflache be-
zeichnet und mit speziellen Merkmalen der magnetischen Suszeptibilitdt x des
Metalls in Verbindung gebracht. Sie ist maximal fiir ein hypothetisches von auflen
angelegtes Magnetfeld, dessen Feldstdarke sinusformig moduliert ist. Dabei ent-
spricht die reziproke Periode des Magnetfelds dem Abstand q (Nestingvektor) der
parallelen Bereiche der Fermifliche im k-Raum. Die Zusammenhénge zwischen
einem Nesting der Fermifldche bei L, einem Maximum in der Suszeptibilitdt und
magnetischer Ordnung werden in Kapitel 6.1 néher erldutert. So viel sei an dieser
Stelle bereits vorweggenommen: Die Standardtheorie zur magnetischen Kopplung
bei den schweren Lanthanidmetallen fithrt das Ausbilden einer helikal antiferro-
magnetischen Phase auf das Vorhandensein eines solchen Nestings zuriick. Gd
zeigt kein Nesting der Fermifldche, da, wie in Abbildung 5.6(a) zu sehen, Band 3
den Brillouinzonenrand auf halber Strecke zwischen AL erreicht. Vor dem Hin-
tergrund der Standardtheorie erklart dies, wieso Gd keine antiferromagnetisch
geordnete Phase zeigt.

Bei paramagnetischem Tb (Abb. 5.6(c), T = 240 K) wie auch bei Dy
(Abb. 5.6(e), T" = 200 K), schneidet Band 3 den Zonenrand auf der ML-Linie,
in der Ndhe von L. Die Fermiflache beider Metalle ist somit &hnlich zu der von
Y. Sie zeigen ebenfalls ein Nesting der Fermifliche am L-Punkt. Dies wird hier
erstmals direkt experimentell beobachtet. Zur Verdeutlichung des Nestings wurde
in (e) die Fermikontur von Band 3 iiber die AL-Linie in die angrenzende Bril-

®Photonenenergiebereiche: 85-105 eV bei Gd, 105-130 eV bei Tb und Dy
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paramagnetisch ferromagnetisch

Abbildung 5.6: Fermiflichen von Gd, Tb und Dy in der 'ALM-Ebene in paramagneti-
scher und ferromagnetischer Phase. Bei paramagnetischem Gd (a) erreicht Band 3 (rote
Hilfslinie) den Brillouinzonenrand auf halber Strecke zwischen A und L, bei Tb (c) und
Dy (e) kreuzt Band 3 den Zonenrand nahe bei L auf der ML-Linie. Dieser Unterschied
zwischen Gd einerseits sowie Tb und Dy anderseits, wird mit der Ausbildung einer he-
likal antiferromagnetisch geordneten Phase bei Th und Dy in Verbindung gebracht (s.
Text). In der ferromagnetischen Phase hingegen weisen die Fermiflichen von Gd (b),
Tb (d) und Dy (f) eine &dhnliche Gestalt auf.
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louinzone fortgesetzt (periodisches Zonenschema). Der rote Doppelpfeil gibt den
Verbindungsvektor der parallelen Bereiche der Fermifldche an; er entspricht dem
Nestingvektor. Terbium bildet eine helikale Ordnung im Temperaturbereich zwi-
schen der Néeltemperatur Ty = 230 K und der Curietemperatur T = 220 K aus,
bei Dy betrdgt Ty = 180 K und 7 = 90 K. Beide Metalle passen somit auch ins
Bild der Standardtheorie. Die bei Dy (Abb. 5.6(e)) leicht erhthte Photoemissions-
intensitéit bei M ist auf Band 4 zuriickzufiihren, welches dort dicht unterhalb des
Ferminiveaus verlauft.

Die unterschiedlichen Dispersionen der Bénder 3 bei Y, Gd, Tb und Dy
konnen auf die geringfiigigen Unterschiede bei ihren Gitterkonstanten zuriick-
gefithrt werden. In der kiirzlich von Hughes et al. veroffentlichten theoretischen
Studie [Hugh 07] wurden das innerhalb der schweren Lanthanide abnehmende
c¢/a-Verhiltnis, wie auch die geméfl der Lanthanidenkontraktion kleiner werdende
Wigner-Seitz-Zelle als Ursachen fiir eine unterschiedliche Form der Fermifléchen in
der Ndhe des L-Punkts identifiziert. Eine ausfiihrliche kombinierte experimentelle
und theoretische Untersuchung, welchen Einfluss das ¢/a-Verhéltnis auf die Form
der Fermifléche hat findet sich in Referenz [Crow 04].

In der ferromagnetischen Phase hingegen sind die Fermiflichen der drei Metalle
von &hnlicher Gestalt (Abb. 5.6(b),(d) und (f), gemessen bei T' = 50 K fiir Gd
sowie 7' = 25 K fiir Th und Dy). Die Bénder sind in einen Majoritéts- und
einen Minoritdtsanteil aufgespalten und die daraus resultierenden Fermikonturen
voneinander getrennt. Band 37 schneidet bei allen drei Metallen den Zonenrand
auf der AL- und Band 3| auf der ML-Linie.

Bei Gd ist der Bereich der Fermifléiche, der von Band 3T geformt wird kleiner
als bei Th und Dy, d.h. er liegt néher an der I"A-Linie. Dies ist eine Folge der bei
Gd grofleren Austauschaufspaltung, die das Energieniveau der Majoritatsbander
starker absenkt. Lochartige Fermikonturen wandern beim Absenken ihrer Energie-
lage in Richtung ihres Zentrums, im abgebildeten Fall also hin zur I'A-Linie. Im
Vergleich zu Tb und Dy fallt auf, dass bei Gd die Kriimmung der 3T Kontur
leicht abweichend ist, insbesondere in der Umgebung der AL-Linie, die nahezu
senkrecht geschnitten wird. Bei Th und Dy verbleibt dort fiir Band 37 auch bei
tiefen Temperaturen die Tendenz einer Kriimmung hin zur ML-Linie, die in der
paramagnetischen Phase zu beobachten ist. Da der Kreuzungspunkt der 37 Kontur
nun auf halber Strecke AL liegt, ist das Nesting der paramagnetischen Phase
verschwunden.

Band 3| zeigt ebenfalls kein Nesting bei L. Es entfernt sich im Zuge des Ausbil-
dens einer magnetischen Ordnung ebenfalls vom L-Punkt (in umgekehrter Rich-
tung wie Band 37). Sein Schnittpunkt mit dem Brillouinzonenrand bewegt sich
hin zu M. Hierbei ist der horizontal verlaufende Bereich der Fermifldche mit einer
geringen Photoemissionsintensitét zu beobachten, die nur geringfiigig hoher als die
des Untergrunds ist. Dies kann auf Matrixelementeffekte zuriickgefiihrt werden.
Bei Dy ist dieser Bereich der 3] Kontur in Abbildung 5.6(f) nicht zu erkennen;
der ungefahre Verlauf lasst sich allerdings unzweifelhaft aus der Analogie zu Tb
und Gd ableiten.
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Das durch die Austauschaufspaltung hervorgerufene Aufreiffen der Fermikon-
turen beim Herunterkiihlen der Proben fithrt also zu einem Verschwinden des
Nestings in der ferromagnetischen Phase. Deutlich zu sehen ist dies auch anhand
der vollstdandigen Datensétze der para- und ferromagnetischen Fermiflachen fiir
Tb und Dy, die in Kapitel 6 gezeigt werden (s. Abb. 6.13, 6.15 sowie 6.14, 6.17).

Bislang bin ich noch nicht auf die Rolle des Bandes 4 eingegangen, dessen Verlauf
in Abbildung 5.6 nicht gezeigt ist. Seine Aj-artige Fermikontur ist im gezeigten
Photonenenergiebereich nicht zu beobachten, sondern dort, wo die 4d — 4f Re-
sonanz Messungen zur Dispersion senkrecht verlaufender Konturen erschweren.
Fiir ferromagnetisches Tb sind hierzu im folgenden Kapitel 5.2.3 Messungen ge-
zeigt, die den gesamten diesem Experiment zugénglichen Photonenenergiebereich
abdecken und Informationen zu Band 4 beinhalten.

In der ALH-Ebene sind die Bander 3 und 4 entartet, weshalb — wie bereits
erwihnt — Photoemission in der Ndhe von ALH diese Bénder nicht separat
auflosen kann (Gleiches gilt auch fiir die Positronenannihilationsspektroskopie,
deren Ergebnisse zu Y und zu paramagnetischem Gd in Kap. 6 vorgestellt wer-
den). Die Entartung bedingt, dass die Binder 3 und 4 bei ALH aufeinander zu
dispergieren und, sofern ein Nesting bei L vorliegt, beide zu diesem beitragen.
Dabei zeigen sie leicht unterschiedliche Nestingvektoren (s. Abb. 6.8). Da also bei
paramagnetischem Gd Band 3 kein Nesting bei L zeigt, kann auch Band 4 dort
keines ausbilden. Bei Th und Dy ist ein Nesting bei L in der paramagnetischen
Phase vorhanden. Dazu tragen Bédnder 3 und 4 bei.

In der ferromagnetischen Phase liegt das Minoritédtsband 4] bei Gd, Th und
Dy vollsténdig oberhalb der Fermienergie (s. auch Bandstrukturen in Kap. 4.2.2
und 4.3.1). Das Majoritdtsband 47 verlauft in der 'MK-Ebene zwischen 31 und 3|
und ist in der ALH-Ebene mit 37 entartet, welches aus Abbildung 5.7 ersichtlich
ist. Es schneidet den Brillouinzonenrand somit ebenfalls entlang der AL-Linie und
zeigt folglich kein Nesting.

5.2.3 Ferromagnetisches Terbium: Experiment und Theorie

Abschliefend werden nun experimentelle und theoretische Fermikonturen fiir fer-
romagnetisches Th verglichen. In Abbildung 5.7(a) sind Photoemissionsdaten fiir
E = Ef gezeigt, die iiber einen ausgedehnten Bereich an Emissionswinkeln und
Photonenenergien aufgenommen wurden. Um Intensitédtsvariationen auszuglei-
chen, wurden alle Messwerte auf die hochste Photoemissionsintensitéit bei der je-
weiligen Photonenenergie normiert. Helle Farben entsprechen hohen Intensitéaten.
Trotz Normierung verbleiben sehr helle Bereiche, z.B. in der Region bei I'yM; und
AsL,. Die Ursache hierfiir ist die Th 4d — 4f Resonanz bei Photonenenergien
um 150 eV, die auch den Wirkungsquerschnitt der elektronischen Valenzzusténde
verstarkt.

Um das Verhiltnis von Signal zu Untergrund zu verbessern und um Effekte der
resonanten Photoemission zu unterdriicken, habe ich Autokorrelationsoperationen
implementiert, die die Symmetrien der hexagonalen Brillouinzone ausnutzen. Fol-
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Abbildung 5.7: Fermikonturen von ferromagnetischem Tb (7' = 25 K) in der TALM-
Ebene (publiziert in Ref. [Dobr 07a]). (a) Gemessene Photoemissionsintensitéiten in
Abhéngigkeit des Emissionswinkels und der Photonenenergie; helle Farben entsprechen
einer hohen Intensitit. Die hellen Stellen im Bereich bei I'{M; und AsLy sind auf die
Tb 4d — 4f Resonanz zuriickzufiihren. Die in (b) gezeigten Fermikonturen ergeben
sich nach Anwendung der Autokorrelationsoperationen (s. Text). Fermikonturen der
Bénder 37 und 3| (Asg-artig) sowie 41 (Aj-artig) werden beobachtet; ihr Verlauf ist
mit weiflen Hilfslinien markiert. In (c¢) ist der theoretische Verlauf der Fermikonturen
dargestellt; die weilen Linien auf der linken Seite der Abbildung geben den Verlauf der
experimentellen Fermikonturen wieder. Die Ubereinstimmung zwischen Theorie und Ex-
periment ist fiir die Bander 3T und 3| auf der I'M-Linie bemerkenswert gut, in Richtung
AL zeigen sich Abweichungen.
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gende Symmetrien wurden dabei angewendet: (i) Spiegelung um die 'A- und um
die 'M-Linie; (ii) Translation um den Abstand I'T' entlang I'M und um den zwei-
fachen I'T-Abstand entlang I'A (Dies beriicksichtigt die Aj- und Ap-Selektivitét
der Photoemission). Wurde an einem Punkt k; der Brillouinzone die Intensitat I
gemessen und an einem korrespondierenden dquivalenten Punkt ko die Intensitét
I, so wurden sie an beiden Punkten durch den Wert I, = (I;15)"/? ersetzt. Die
so autokorrelierten Daten sind in Abbildung 5.7(b) dargestellt; dabei wurden zur
Verbesserung der Darstellung die autokorrelierten Intensitéiten I, in die Bereiche
kopiert, die nicht von (a) abgedeckt sind.

Im oberen Teil von Abbildung 5.7(b), oberhalb von A;L; sind die Fermikon-
turen zu erkennen, die von den Béandern 3T und 3| geformt werden. An der Linie
ALy wird Band 37 zu Band 47 — da in Photoemissionsmessungen die Riick-
faltung der Bénder am ALH-Zonenrand nicht beobachtet wird — und setzt sich
fort in Richtung I'yM;. Der Bereich oberhalb von I'1M; stellt die Autokorrela-
tion der Photoemissionsintensitdten des Photonenenergiebereichs 80-105 eV mit
dem Bereich 160-200 eV dar (Translationssymmetrie mit zweifachem I'T-Abstand
entlang I'A). Im Bereich der Resonanz, zwischen I'M; und AsL,, werden Fermi-
konturen beobachtete, die eine As-artige Symmetrie besitzen. Besonders deutlich
ausgepragt sind diese in der Ndhe von I'y (mit Pfeil markiert). Unterhalb von
AyLs (Ag-artige Symmetrie) sind die Biander 37 und 3] erkennbar und unterhalb
von I'sMsy wiederholen sich die Fermikonturen aus dem oberen Bereich des Bildes
aufgrund der Autokorrelationsoperation in k,-Richtung. Weifle Hilfslinien geben
die Dispersion der experimentellen Fermikonturen wieder.

Abbildung 5.7(c) zeigt die entsprechenden theoretischen Fermikonturen, wobei
die weiflen Linien auf der linken Seite den experimentellen Verlauf aus (b) anzei-
gen. Entlang der I'yM,-Linie in Abbildung 5.7(c) liegen Experiment und Theorie
iibereinander. Dies entspricht der in Abbildung 5.3 bereits beobachteten exzellen-
ten Ubereinstimmung der Fermikonturen in der I'MK-Ebene. In Richtung AsLs
verlaufen die theoretischen Konturen zu dicht an der I'A-Linie, welches sich fiir
Band 47 oberhalb von AL, fortsetzt. Alles in allem wird der Verlauf der Fermi-
konturen in der 'TALM-Ebene von der Theorie gut wiedergegeben, eine dhnlich
genaue Ubereinstimmung wie in TMK wird jedoch nicht erreicht. Die Rechnungen
von Ahuja et al. [Ahuj 94] erzielen eine leicht bessere Ubereinstimmung auf der
AL-Linie, allerdings bei deutlich schlechter Beschreibung der gemessenen Fermi-
konturen in der 'MK-Ebene.

In diesem Kapitel wurden anhand von Schnitten mit besonderen Hochsymme-
trieebenen experimentell die Formen der Fermiflichen von Y, Gd, Tb und Dy
untersucht und miteinander verglichen. Es wurde diskutiert, wie genau moderne
theoretische Berechnungen die experimentell bestimmten Merkmale wiedergeben
und an welchen Stellen es noch Abweichungen gibt. In der Nidhe des L-Punkts
zeigten sich Unterschiede bei den paramagnetischen Fermiflichen von Gd einer-
seits sowie von Tb, Dy und Y andererseits. Letztere zeigen parallele Bereiche der
Fermifiache, welche von der Nestinghypothese mit dem Ausbilden einer helikal
antiferromagnetischen Phase bei Tb und Dy in Verbindung gebracht werden. Das
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Nesting in Th und Dy konnte hier erstmals direkt experimentell beobachtet wer-
den. Das folgende Kapitel erldutert den physikalischen Zusammenhang zwischen
einem Nesting der Fermifliche und helikaler Ordnung. Es werden experimentelle
Datensétze der Fermiflachen gezeigt, die eine vollstédndige Brillouinzone umfassen
und weitere Unterschiede zwischen den Metallen deutlich machen.
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