ii CONTENTS

3 Mott Metal-Insulator Transition in the d → ∞ Hubbard Model 67 3.1 Motivation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68 3.1.1 Experiment . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68 3.1.2 Theory . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 71 3.2 Characterization of Phase Transitions within the DMFT . . . . . . . 73 3.2.1 Transitions of First or Higher Order . . . . . . . . . . . . . . . 73 3.2.2 Convergence of Fixed Point Methods . . . . . . . . . . . . . . 75 3.2.3 Observables . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76 3.3 Phase Diagram: Development until 1999 . . . . . . . . . . . . . . . . 79 3.4 Discussion of QMC Algorithms . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 82 3.4.1 Fourier Transformation and Smoothing . . . . . . . . . . . . . 84 3.4.2 Overrelaxation and Sweeping Strategies . . . . . . . . . . . . . 89 3.4.3 Estimation of Errors . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 90 3.4.4 Parallelization . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92 3.5 Results: Coexistence Region . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 93 3.5.1 Choice of Observables and Extrapolation . . . . . . . . . . . . 93 3.5.2 Properties of the Insulating Phase . . . . . . . . . . . . . . . . 96 3.5.3 Internal Energy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 100 3.5.4 Coexistence Phase Diagram . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 108 3.5.5 Double Occupancy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 113 3.6 Results: Thermodynamic Phase Transition Line . . . . . . . . . . . . 121 3.6.1 Differential Equation for dU_c /dT and Linearization . . . . . . 121 3.6.2 Low-temperature Asymptotics of U_c(T ) . . . . . . . . . . . . . 125 3.6.3 Full Phase Diagram . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 131 3.6.4 Implications of Partial Frustration . . . . . . . . . . . . . . . . 138 3.7 Landau Theory and Criticality . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 142 3.7.1 Free Energy Functional for the Bethe Lattice . . . . . . . . . . 143 3.7.2 Direct Evaluation of Free Energy Differences . . . . . . . . . . 144 3.7.3 Critical Behavior Near the MIT . . . . . . . . . . . . . . . . . 146 3.8 Spectra . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 155 3.8.1 Maximum Entropy Method for Spectral Functions . . . . . . . 155 3.8.2 Algorithmic Choices and Numerical Tests . . . . . . . . . . . . 160 3.8.3 Numerical Results for the Bethe DOS . . . . . . . . . . . . . . 166 3.9 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 173

4 Optical Conductivity 175 4.1 Definition and General Properties of the Optical Conductivity . . . . 176 4.1.1 Connection between Conductivity and Reflectivity . . . . . . . 177 4.1.2 Optical f-sum Rules . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 179 4.1.3 Experiments . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 181 4.1.4 Impact of Electronic Model Abstractions . . . . . . . . . . . . 183 4.2 Kubo Formalism . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 186 4.2.1 Kubo Formalism in the Continuum . . . . . . . . . . . . . . . 186 4.2.2 Kubo Formalism on a Lattice . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188 4.2.3 General Confirmation of the f-sum Rule . . . . . . . . . . . . 190