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DMRG-Technik

Iteratives Verfahren

1. Diagonalisieren von
�

Fragment 1 � �
Site 1� �

Site 2 � �
Fragment 2 � �

Bindungen

2. Diagonalisierung der reduzierten Dichtematrix

3. Anfügen einer Site / Operator-Transformation
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Implementierung in C++

Speichermodelle Parallelmaschine

Fragment/Site
mit Segmentierung

Operatoren in
Matrizenform

Operatorterme auf
verschiedenen

Fragmenten/Sites

Gesamtsystem und
ihre Segment-
Speicherung

LookUp-Tabelle
für Sitenummerierung

Operator-Generierungs-
Automatik

Bindungstemplate
für

Hamiltonians

Datenbankkomponente
für Operatornamen

problemspezifische
Komponenten

Dynamisches
Load-Balancing

+ diverse Verbesserungen
  (z.B. Initialisierung des Iterators etc)
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Jeder hat sein Päckchen zu tragen �����
Annahme:

Homogener Parallelrechner : Loadopt �
�	
���
�� 
�
CPU
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“Mod”-Strategie

“C”-Strategie

Strategie ������� Load 
��
Loadopt

“Mod” �����! "�# %$ &'�(&)&*�)+
C1 ���,�.-! 0/�$ &'�(&)&1�32
C2 ���,�.-)-54�$ &'�(&)&1�32
C3 ���,�)�)�3&�$ &'�(&)&1�6�
C4 ���,�64)4)�7$ &'�(&)&1�38

hier für 9 : �6&)&';=< CPU : 2 , gemittelt über 1000 Zufallsverteilun-

gen
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NaV > O ? und ein Modell

@ mag. Suszeptibilität 1D-Heisenberg-Modell ACB D EGF �#H@ IKJ � LNM K

Verdopplung der Einheitszelle

Spin-Gap von 10meV> O D E"F �.H B D E H � D �#H
? (Probleme mit

Spin-Peierls-Szenario)@ PRQ -Spins über die V-O-V-Bindung verteiltg@ Spin-Cluster-Theorie kein Szenarioa b

@ Zig-Zag-Ladungsordnung S I T IKJ5U c d e f und

Dimer-Phase S I V IKJ5U ge

aGros, Valenti, Hamacher et al. Phys.Rev.B(Rapid Comm.) 62 (2000)

R14617
bBoer, Meetsma, Baas, Palstra Phys.Rev.Lett. 84 (2000) 3962
cGros and Valenti Phys.Rev.Lett. 82(1999)976
dYosihama, Nakajima, Kakurai et al. J.Phys.Chem.Sol. 60(1999)1099
eSeo and Fukuyama J.Phys.Soc.Jp. 67(1998)2602
fOhama, Goto, Shimizu et al. J.Phys.Soc.Jp. 69(2000)2751
gSmolinski, Weber, Gros et al. Phys.Rev.Lett. 80(1998)5164
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Ergebnisse NaV > O ? I
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Ergebnisse NaV > O ? II
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Experimentelle Magnonen-Dispersion:

Maximum bei � � ��.� und

Minimum bei � � ��� � �
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Ergebnisse NaV > O ? III
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Cluster-Operator-Theorie überschätzt die

Magnonen-Dispersion!
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Lokale Diagonalisierung I
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Lokale Diagonalisierung II
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Ungeordnete Spinketten in 1D

Hamiltonian mit Unordnung¤ ¢ ¥ t � ¥7¦=§^¨¥ §]¨¥ª©¬«®­ §^¯¥ §]¯¥ª©¬«!° ­ ± §^²¥ §^²¥ª©¬«3³
mit gleichverteilten ´ µ -Kopplungen ¶ ¥ , für die ¶ ¥ ¢ · ist

Spezialfälle:± ¢ ¸ , Streuung der ¶ ¥ Null ¢º¹ ´ ´ -Modell± ¢ · , Streuung der ¶ ¥ Null ¢º¹ Heisenberg-Modell

RSRGa : »»»
¼ §^½¥ §^½¾À¿ »»» Á ÂÄÃ�Å ÆÇÂ,È   É ¢ Ê�Ë6ÌÍË#Î

Aber: Numerische Untersuchung zeigte Abweichungen b

aFisher Phys.Rev.B 50 (1994) 3799
bRöder, Stolze, Silver, Müller J.Appl.Ph ys. 79 (1996) 4632
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Laufzeiten der Spinketten P
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Berechnungsstrategien

Abweichunga der Erwartungswerte¼ § ©Ù § ÈÚ ¿ P
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aVergleichswerte von J. Stolze
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Symmetrie der Spinwellenfunktion

Es wurde
¼ § ²Ú ¿ ßÜ ¸

beobachtet. Der

Grundzustand hat

aber Spin-Up/Down-

Symmetrie!
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Eigenes Programm mit symmetrisiertem Ansatz:á â ã ä]åæ als çéècê ë)ì Operator.

íïî ðòñ ð3î ó ô õö ÷ î øøø ç õhù á ìyú ñ ç õhù á ì øøø î û
Nun keine Rechnung mehr in Spinsegmenten möglich!

Programm benötigt statt üþýÿ Stunden nun mehr als õ Woche.
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Entartungen der Dichtematrix
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“Kampf” den Entartungen

Automatisches Zufügen von Zuständen:

378� 383� 388� 393�
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(Rechenzeit 107 Stunden)
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Vergleich mit exakten Resultaten I

In homogenen ´ ´ � -Ketten mit periodischen

Randbedingungen kennt man exakte Resultatea für
± � · :

�����Ú�� � ¼�� ²� � ²Ú ¿ Ü ��! #" $ % �&('*),+ È.-0/214365#7/98 //;: < Ø,=!>? Ø

mit@ Ü Å ��A(B $
Õ$ Ü ·C ± ­ D ± Ø Å · ° Ø¼�� ²Ø ) � ²Ø )�EºÚ ¿ für

Û Ü �k¸ und F Ü ·1Ók¸G
Exakt Korrelationslänge DMRGH�IKJ LMINL�LPOQJ RTS2UVIWHXR LYINLYHXJQU[Z LYIWH�HH�IK\ LMINL�]PRQJ JMHPINL0U LYINLQ\�U^R_Z LYINL�R\MINL LMIKJPRPL0U H�INL�\QU LYIKJPRPL0U[Z HXL9`ba

aR.J. Baxter J.Stat.Ph ys. 9 (1973) 145
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Vergleich mit exakten Resultaten II

Weiterhin gilt in homogenen ´ ´ � -Ketten mit periodischen

Randbedingungen a für
± c ·

»» ¼��ed� �fd¾ ¿ »» Á ÂÄÃ Å ÆÇÂ ÈhgPi
»» ¼�� ²� � ²¾ ¿ »» Á ÂÄÃ Å ÆÇÂ Èhg�jk d Ü k È «²k d Ü · Å ·" lnm�oVo Aqp 1 ± 8G rPsMtvu;w rPsMtyxzw rPsVt|{}w rPsVt|~}w r�sVt���w�w r

exaktLYIK\ LYIN]QU^� LMIN]��TS LMIK]��Q\ LMIN]���S LYIN]���J LYIN]P]�]LYINL LYI�S2U�S LMI�S���R LMI�S���] LMI�S��QU LYI�S��P] LYIK\
aLuther and Peschel Phys.Rev.B 12 (1975) 3908
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Spinsysteme in 2D
Aus Betrachtungen von Spins in 2D ergibt sich für eine

bestimmte Dimerisierung ein Mäandermodell als eine

topologische Realisationa.

Es wurden mit der DMRG Ketten der Längen�M�
�V�����V�M�
���(�b�����������
�����������
�����b�����������
�T���
�����
�T�n������������ ���Y�(�b�2�Y���
�2�(�M�
�2�(�����2�(�M�
�2�9�����!� � � � �
für¡�¢.£ �(� ¡¥¤ £ �������

mit
���

Zuständen für offene und
�Y���

Zuständen für periodische Randbedingungen gerechnet.

Aus einem Fit von ¦ § £ ¨
1. ang. © ¨

GZ

ergab sich der asymptotische Wert¦
PBC

£ �
�T�����(�(��� ª �
���������«�¦
OBC

£ �
�T�������«�¬� ª �
�������(�q� ���
�T�b�����­ª �
�������M�q�
Ein Fit von TMRG-Resultaten für ® ©h¯ �

ergaba¦
TMRG

£ �����b�Y� ª �
���(�(�
aJesko Sirker, Diplomarbeit, Universität zu Köln, 2000
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Spinsysteme in 2D II
Vergleich der Konvergenz für

¡ ¢ £ �(� ¡ ¤ £ ��°±���
mit���
�X���
�����
���(�
�2�M�(�
�2�Y���

Zuständen für periodische

Randbedingungen durch Betrachtung der Energie pro Spin:
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Keine merkliche Abhängigkeit von der Zustandszahl!

DMRG ist ein variationelles Verfahren!
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Konvergenz bei Hubbard-Ketten² £ �«����³ £ �
�z´ ¤ £ �
��µ ¶ £ �Y�
��µ · £ �M�
Verglichen mit Daten aus Diagonalisierung des

Ein-Teilchen-Hamiltonians:
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Angeregte Zustände

Die Berechnung von angeregten Zuständen:

110À 210À 310À 410À−37
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Quantenchemie und DMRG

Hamiltonian in Raum-OrbitalenÄ £ ÅÇÆ�È ´ ÅÇÆMÉ�ÊÅ�È É�Æ�È Ë �� ÅÇÆ^Ì0ÍÎÈ«ÈqÏ�Ð ÅÎÆPÌQÍ É�ÊÅ�È É�ÊÌ�È�Ñ É0ÍÇÈ�ÑÒÉ�Æ�È´ ÅÇÆ £ Ó¬Ô0Õ ÖØ×Å � Õ � © �� Á Ù ¤ Ë Ð � Õ � Ö Æ � Õ �Ð ÅÇÆ^Ì0Í £ Ú ¤ÜÛ Ó Ô ÕeÓ Ô Õ«Ý9Ö ×Å � Õ � Ö Æ � Õ � ¢Þàß0áhß Ñ Þ Ö ×Ì � Õ�Ý � Ö Í � Õ«Ý �
Verallgemeinerte Dichtetermeâ

Mehrere ( ã ä )Fragmente/Sites

involviert

Langreichweitige Ww!
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Orbitale in der QC

Welche Orbitale?

1. Molekulare Orbitale aus

SCF-Rechnung

2. Atomare Orbitale

Atomare Orbitale nicht orthonomiertâ åçæ â è å¥é æ[ê â ëíì^î sondernï å�ð ï Ëæ â åñæò ï å ð ï æ#ó â ï Ëå ð ï Ëæ â ô
atomare Orbitale sind aber lokalisiert â
einige Matrixelemente sehr klein â
weniger langreichweitige Ww
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Ausblickõ weitere Berechnungen zu Hubbard-Ketten und -Leiternõ Modell (Kopplungen aus SCF) für CuGeO Ôõ Quantenchemie mit DMRG in SCF-Orbitalenõ Quantenchemie mit DMRG in atomaren Orbitalen
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