326 Bibliography

Maximum entropy method 25, 155–165, 174, 226, 257, 262, 264, 276 classic . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26 historic . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26 schemes ”a”, ”b” . . . . . . . . . . . . . . . . 265 Maxwell construction . . . . . . . . . . . . . . . . 137 Mean-field theory . . . . . . . . 11, 17, 73, 185 Mean-free path, effective . . . . 46, 205, 259 Measurement (within QMC) . . . . . . . . . . 91 Mesoscopic systems . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6 Message passing interface (MPI) . . . . . . 92 Metal-insulator transition (MIT) . . 2, 12, 67–175, 244, 247, 276, 279f Metallic . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2, 100, 279 Metamagnetic . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 284 Metastable solution/phase . . . . . . . . . . . . 74 Metropolis transition rule . . . . . . . . . . . . . 22 Microscopic model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1 Mid-infrared peak . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 234 Minimal lattice model . . . . . . . . . . . . . . . . . 5 Minimum . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61, 74 Minus-sign problem . . . . . . . . . . 21, 23, 282 Model extensions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 281 Model Hamiltonian approaches . . . . . . . . 1 Momentum . . 1, 8, 177, 184, 199, 284–286 canonical . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 306 conservation . . . . . . . . . . . . . . . . 239, 286 distribution function . . 195, 241, 242 parameter . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39, 39 summation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 223 transfer . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 285 Monte Carlo . . . . . . . . . . . . . . . . . 21, 28, 219 for BZ integrals . . . . . . . . . . . . . . . 60, 64 importance sampling . . . . . . . . . . . . 21f simple . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21 Mott transition . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 67 Muffin tin orbital (MTO) . . . . . . . . . . . . 251 Multi-band case . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 304

Néel temperature . . 71, 72, 139, 140, 247, 247, 248 Natural boundary conditions . . . . . . . . . 85 Nearest-neighbor (NN) pairs . . . . . . . 9, 27 Nernst’s law . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 174, 279 Nesting direction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 285 New York metric . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30 Newton scheme . . . . . . . . . . . . . . . . . 228, 269

Next-nearest neighbors (NNN) 27, 41, 45, 139 Non-crossing approximation (NCA) . . 18, 243, 255, 258 Nonequivalent ions (in compound) 11, 282 Nongeneric momenta 14, 61, 241, 284–286 Noninteracting electrons . . . 1, 8, 27, 185, 188, 195, 207, 240, 298 Nonperturbative approaches . . 2, 11f, 279 Norm of vector . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29f, 284 Normalization . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 229 Numerical procedure . . . . . . . . . . . . 226–230 Numerical renormalization group (NRG) 18, 82, 110, 129, 131, 171, 172 Nyquist’s theorem/frequency . 24, 84, 86, 161, 264, 297, 299

Observable . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17, 93, 173 Occupancy (density) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9 Occupation number formalism . . . . . . . . . 8 Octahedra . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 246 On-site energy . . . . . . . . . . . . . . . . . . 252, 282 Optical conductivity . . . . . . . . . . . . . . . 3, 23, 28, 182, 185, 175–244, 255, 262, 271, 272, 273, 274, 268–276, 280, 291 for Bravais lattices . . . . . . . . . . . . . . 190 for continuum systems . . . . . . . . . . 187 for disordered systems . . . . . . . . . . . 213 for hc lattices . . . . . . . . . . . . . . 189, 194 for stacked lattices . . . . . . . . . 207, 211 in terms of polarization . . . . . . . . . 191 in the limit d → ∞ . . . . . . . . . 192–198 numerical results for . . . . . . . 233–241 Orbital degrees of freedom . . 71, 254, 281 Orbital order . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 252 Orbitals e_g, t_{2g} . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 281 Order parameter . . . . . . . . 69, 74, 104, 136 Orthorhomic distortion . . . . . . . . 246f, 260 Oscillations . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 164, 299 Outlier . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 231 Oversampled data . . . . . . . . . . . . . . . 25, 156 Oversampling . . . . . . . . . . . . . . . . 85, 90, 299

Padé approximants . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25 Pair hopping . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 282f Parallelization . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92 Paramagnetic insulator (PI) . . . . . . . . . . 67 Paramagnetic metal (PM) . . . . . . . . . . . . 67