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Einfuhrung

Analytische
/ Methoden \
Ising(Onsager), Jahn-Teller-
1D Hubbard(Lieb,Wu) Effekt

/ )

Konkrete




DMRG

Idee Auswahl Uber Dichtematrix-“Gewicht®, in
1D exp. Abfall, beste Approx. in red. Basis

1. Diagonalisiere H ggame

2. Erzeuge p. => |i,k)k, j

3. Diagonalisierekpij und
selektiere m Zustande

4. Baue groBBeres System:
e Operatortransformation
° Hneu=HA+Ha+HAa




Quantenphasentbergang in Spin-
ketten auf Grund von Unordnung

Hamacher et al. Phys.Rev.Lett. 89(2002)127202

Antiferromagnetische XXZ-Kette mit Unordnung
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Zerfall der Korrelationen als Indikator fur QPT
A=1 KSESH| ~ i — jI =

SDRG sagt 7] = 7].= 2 voraus (universell)

Homogenes System (A=1)

n,=mn."=1— 7" larccosA

[A. Luther and I|. Peschel, Phys. Rev. B 12, 3908 (1975)]
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Quantenphasenubergang und
Abwelchen von der RSRG
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Hubbard Leitern

Hamacher et al. Phys.Rev.Lett. 88(2002)217203

(z.B. SrCuO, oder LiV,0., Halbflullung)

H= —t ZLJ {cfaci+1a+ h-C-}

i=1,0

L
o tz Z {C;ra Cit20 T hC’}
i=1,0

L
+ U Z niahyy
i=1

RG sagt Akg,,, ~ U? voraus

Korrelationsfunktionsberechnung
aufwendiger als reine Energieberechnung

n_(k)= Zcos [k(n— n)]<m,m>
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212 Operatoren zu speichern!



Wechselwirkungsinduzierte
Anderung des Fermisees (1/2)
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Linearisierung um den Fermi-Punkt
E\ ) ~Vpink
aber v, =0.658¢ und v, = 6.620¢,

fuhrt zu mehr/weniger Erzeugung von
Teilchen-Loch-Anregungen und dadurch
zu verschiedenem Ausmal3 der Leerung



Wechselwirkungsinduzierte
Anderung des Fermisees (2/2)
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Bemerkungen

eU_ bei halber Flllung reduziert (Louis et al.) - hier
wurde Viertelfullung betrachtet

eCoulomb ist langreichweitig und leistet weitere
Beitrage Uber U hinaus




Ferr=1|se nderung bel halber FuIIung
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Gros, Hamacher, Wenzel, 2004, submitted to Phys.Rev.Lett.



Quantenchemie

H=-) <i‘h‘j>cj0cjg + % > <ij‘VVd> Cio Clo'Clo Cho

ijo ijkl oo '
i,j,K,I : Molekulorbitale aus Hartree-Fock-Rechnung

langreichweitige Wechselwirkung, daher muss jeder
Operator in jedem Schritt gespeichert werden:
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AFCI/DMRG <10 "'H m=30, cc-pvDZ => 10 ,sites
=> avg. 1560 operators
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Quantenchemie &
Molekulare Elektronik
2,4-Dimethyl-Benzo
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[M.Hettler et al., Europhys.Lett. 57, 571 (2002)]

Transport mit der DMRG
Left Lead MNano System Fight Lead
My /2 sites Mg sites My /2 sites
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[P.Schmitteckert, cond-mat/0403759]
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Anhang

© by Kay Hamacher in 2004.
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Sortierte Eintrage der

O

ichtematrix einer Spinkette

le—0

-~ le—2

] le—4d

—h — — 1

< le—6
4 le—8
d le—10
1 le—12
4 le—14

Entartung auf

Grund der 1/] -
Symmetrie

le—16

le—18
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A=0.5 und verschiedene Unordnung W
ZZ: algebraischer Zerfall, Korrelation steigt mit groierem W
XX: algebr. Zerfall fur W<1, exp. fur W>1
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Zerfallsexponenten fur den
algebraischen Zerfall der
XX- und ZZ-Korrelationen A<1
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