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Korrelationen
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DMRG

DMRG-Schritt

1. Diagonalisiere
��

gesamt

2. Bilde reduzierte Dichtematrix����� ��� � ���! #"%$'&(") (*+�
3. Diagonalisiere Dichtematrix

4. Baue größeres System in neuer Basis
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NaV [ O \ und ein Modell
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Verdopplung der Einheitszelle

Spin-Gap von 10meVe fhg ikj �ml n g i l o g �pl
? (Probleme mit

Spin-Peierls-Szenario)] qsr -Spins über die V-O-V-Bindung verteilt] Spin-Cluster-Theorie vorgeschlagen aPSfrag replacements
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Dimerisierung: x v � x y�z { |~} x � � x y�z � |~}
C. Gros, R. Valent ı́, J.V. Alv arez, K. Hamacher, and W. Wen-

zel. Phys. Rev. B (Rapid Comm.), 62(22):R14617-R14620, 2000.
aBoer, Meetsma, Baas, Palstra. Phys.Rev.Lett., 84:3962, 2000.
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Ergebnisse NaV [ O \ I
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Cluster-Operator-Theorie überschätzt die

Magnonen-Dispersion!
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Ergebnisse NaV [ O \ II
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Ungeordnete Spinketten in 1D

Hamiltonian mit Unordnunga

� � � � x �������� ���� l v { ���� ���� l v!� { � ���� ���� l v��
mit gleichverteilten � � -Kopplungen x � , für diex � � z ist

RSRGb : ���
&��� � �� � $ ��� ¡

�¢� � *+� r � £ � ¤` �¥) §¦
Anisotropes Modell, isotroper Zerfall der Korrelationen

aK. Hamacher, J. Stolze, W. Wenzel.Disorder Induced Quantum

Phase Transition in Random-Exchange Spin-1/2 Chains. submitted

to Phys.Rev.Lett.
bFisher Phys.Rev.B 50 (1994) 3799
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Aufhebung der Universalität I
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Aufhebung der Universalität II
Quantenphasenübergang
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Spinsysteme in 2D

� ¹ PBC � ¹ OBC � ¹ TMRG�¬ #ª»º»¼½­¾ª¾ª �� #ª»º¾¯»ºÀ¿hª �¬ #ª z ª
Skalenfunktion: Anregungslücke � ¡ x �mÁ�Â�
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J. Sirker , A. Kl ümper and K. Hamacher. Groundstate proper-

ties of two-dimensional dimerized Heisenberg models. submitted to

Phys. Rev. B
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Hubbardketten & Fermiflächen
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Î� Ç Í � l � Ç { h.c.

{ Ï Ä�ÆÅ v�Ð �¶É Ð � Ë

Dispersionsrelation für Ï � �
¹ ÑÒy " } � � ª Ã vwÓÕÔ×Ö y " }�� ª Ã � ÓÕÔ×Ö y ª Ø-" }

K. Hamacher, C. Gros and W. Wenzel “Destruction of Fermi-

surface pockets in interacting electron systems”. to be submitted to

Phys. Rev. Lett.
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Verschiebung der Fermipunkte I

-π/2 0 π/2-π/4 π/4-3π/4 3π/4

k

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

E
0
(k

) U U

Renormierungsgruppe� Ù ¡ Ï Ú
13



Verschiebung der Fermipunkte II
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Verschiebung der Fermipunkte III
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Quantenchemie

Û Ü Ý Þàß
á

âäã+åçæ�åéèëêì íÕî ïðñ ò ó§ô
–K

õ òö�÷ õ�ø ÷
ù úû Þàßýüÿþ

á á �
âäãäè å�� å Ù�� êì íÕî ïómô

–
ó§ô õ òö�÷ õ òø ÷ � õ�� ÷ � õ	� ÷

H 
 -Molekül als erste Anwendung. � FCI ô DMRG � 
�� ô�� H.
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Approximation bei H �
Þàßýüÿþ
á á �

âäãäè å�� å�� � ê õ òö�÷ õ òø ÷ � õ�� ÷ � õ	� ÷
� Komplementäre Operatoren im ZweiteilchentermÝ��

Speicher � � �
� Reduktion des Speichers und des

Transformationsaufwands durch Approximation

i.allg.
âäãÕå �� � �� � å èëê  Ü � âäãÕå �� � å!�%ê'â"� å �� � å èëê

aber hier � å!�%ê'â"�´å$# %
wegen Molekülorbitalen

& ' Anteil

ú)( ú)(+*�, -.(0/1-323465û ( ú)(+*�, - ú3/87:9�-;5û ( ú)(+*=<?> -.(0/@9�9$(A5
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Ausblick

� Weitere Berechnungen zu Hubbard-Ketten

� Große Orbitalzahlen: Approximation der
%

in der

Quantenchemie zur Reduktion der Operatorenzahl

� Weitere Moleküle mit der Quantenchemie-DMRG
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