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und optische Leitfähigkeit in hohen Dimensionen

Nils Blümer
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Gitter und Zustandsdichte in hohen Dimensionen

Spektren und optische Leitfähigkeit
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Einleitung
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Dynamische Molekularfeld-Theorie (DMFT)
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Abbildung des Gitterproblems

auf Störstellenmodell plus

Selbstkonsistenzbedingung

Skalierung der Hüpfmatrix-

elemente t ∝ 1/
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Z

Selbstenergie Σ(ω) wird lokal

Exakt für Koordinationszahl
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Lokale Eigenschaften hängen in DMFT nur über die Zustandsdichte ρ(ε) vom Gitter ab!
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Quanten-Monte-Carlo Algorithmus

Trotter-Suzuki-Zerlegung e
−β(Â+B̂)

=
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e
−∆τÂ

e
−∆τB̂)Λ

+O(∆τ); Λ = β/∆τ

Hubbard-Stratonovich-Transformation, Wick-Theorem:
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2
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....
i

Monte-Carlo importance sampling von {s}, unbekannter Vorfaktor in Z kürzt sich weg
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Fourier-Transformations-Verfahren:

Selbstenergie (T = 0.1, U = 5.0)

a) “Ulmke Smoothing”,
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Mott Metall-Isolator-Übergang im halbgefüllten Hubbard-Modell
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Clausius-Clapeyron-Gleichung:
dUc(T )
dT = f(T, Uc(T )); f(T, U) ≡ ∆E(T,U)
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Clausius-Clapeyron-Gleichung:
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Fermiflüssigkeits-Eigenschaften,

Übergang 2. Ordnung bei T = 0:
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Trotzdem: Essenz des Mott Metall-Isolator-Übergangs 1. Ordnung erfasst.
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Nils Blümer · Promotionsvortrag · 13. Dezember 2002 C ←↩ 4 8



Gitter und Zustandsdichte in hohen Dimensionen

Nächst-Nachbar (NN) Hüpfen auf

hyperkubischem (hc) Gitter:

scharfe Wurzel-Bandkanten in d = 3
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“general dispersion”-Formalismus: definiert mikroskopisches

Modell mit beliebiger (z.B. halbelliptischer) DOS

• reguläres Bravais-Gitter

• alle Transporteigenschaften wohldefiniert

• kohärente Leitfähigkeit im Grenzfall U → 0

• hyperkubische Symmetrie: isotroper Transport (für k→ 0)
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• reguläres Bravais-Gitter

• alle Transporteigenschaften wohldefiniert
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ε(k) =
∞
∑

D=1

t∗D√
D!

HeD(ε
hc
k ) =: F(ε

hc
k ) t

∗
D =

1
√

2πD!

∫ ∞

−∞
dεF(ε) HeD(ε) e

−ε2/2

Wähle monotone Transformations-Funktion: F−1
(ε) =

√
2 erf

−1

(

2

∫ ε

−∞
dε
′
ρ(ε
′
)− 1

)

Anwendung auf halbelliptische DOS: erstes reguläres Gitter mit endlicher Bandbreite für d→∞

Exponentiell abfallende Hüpfmatrixelemente, schnelle Konvergenz
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Spektren und optische Leitfähigkeit

Hubbard Modell: n = 1, Bethe DOS, W = 4

QMC Diskretisierung ∆τ = 0.1

Analytische Fortsetzung mit Maximum-Entropie-

Methode
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Ergebnisse für σ(ω) definitionsabhängig

f -Summe nicht proportional zu Ekin

σ(ω = 0) scharfes Kriterium für MIÜ
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