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DMRG-Technik

lteratives Verfahren

1. Diagonalisieren von Hragment 1 + Hsite 1

+Hsjte 2 + HFragment 2 + HBindungen

2. Diagonalisierung der reduzierten Dichtematrix

3. Anfligen einer Site / Operator-Transformation

Fragment 1 @@ | Fragment 2

l DMRG-Schritt

Fragment 1 @@ agment?2




Implementierung in C++

Supersystem & Supersysteminfo

System 1 System 2 System 3
L<Operator> L<Operator> L<Operator>
L<Spinsegment> L<Spinsegment> L<Spinsegment>

System 4

L<Operator>
Sitelist
L<Spinsegment>

|
|
|
|
|
|
1
1
1
1 | Sitelist Sitelist Sitelist
1
|
|
|
|
|
|
|
|
1

z.B. Compositebperator
1124

SegmentConfig: (s1, S2,...,SN)
IndexConfig: (41, %2,...,1N)
= Konfiguration ([s1,%1],...[sN,in])

e Bindungstemplate
e Datenbank flr Operatoren
e Parallelisierung

® Speichermodelle



Jeder hat sein Packchen zu tragen. . .

“Mod”-Strategie

“C"-Strategie

Strategie mal_}éga?;?i )

“Mod”

C1 1.1543 £ 0.0018
C2 1.1556 £ 0.0018
C3 1.1110 £ 0.0012
C4 1.1662 + 0.0019

hier fir M = 100, Ncpy = 8, gemittelt tiber 1000 Zufallsverteilun-

gen



NaVoO5 und ein Modell

® mag. Suszeptibilitit 1D-Heisenberg-Modell — V' 45+

o .= 34K
Verdopplung der Einheitszelle
Spin-Gap von 10meV
2. V45t 5 VAt L V52 (Probleme mit

Spin-Peierls-Szenario)
® ¢ -Spins Uber die V-O-V-Bindung verteilt?
e Spin-Cluster-Theorie kein Szenario? °

e Zig-Zag-Ladungsordnung (T < T, )¢ ® " und
Dimer-Phase (T > T,.) 9°

2Gros, Valenti, Hamacher et al. Phys.Rev.B(Rapid Comm.) 62 (2000)

R14617
PBoer, Meetsma, Baas, Palstra Phys.Rev.Lett. 84 (2000) 3962
“Gros and Valenti Phys.Rev.Lett. 82(1999)976
dYosihama, Nakajima, Kakurai et al. J.Phys.Chem.Sol. 60(1999)1099
©Seo and Fukuyama J.Phys.Soc.Jp. 67(1998)2602
'Ohama, Goto, Shimizu et al. J.Phys.Soc.Jp. 69(2000)2751
9Smolinski, Weber, Gros et al. Phys.Rev.Lett. 80(1998)5164



Dimerisierung: J1 = J (1 +46) Ja=J(1—9)



Ergebnisse NaV,Os |
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energy bands [J]

1.7

1.2

Ergebnisse NaVoOs |l

0

» 01 02 03 '60.4 W,
[ ] [
| analytic X ]
® L =16, exact
X L = 64, DMRG J=20,56=0.2
0.5 1
K [1b]

Experimentelle Magnonen-Dispersion:

Maximum bei £k = = und

2b

Minimum bei & = 0, 7



energy gaps [J]

o
o

Ergebnisse NaVoOs |l

analytic
L = 16, exact
X L =64, DMRG

J=0.8,0=0.2

0.5
k [17b]




Lokale Diagonalisierung |

Mit Diagonalisierung
1 Ohne Diagonalisierung
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Wahrscheinlichkeit (skaliert)

Lo e Lo
] L1

lterationen
Nmit = 10,973 0,103
Nohne = 18,748 0,500

fur L = 40,m = 60,J, = J. = 1,N; = N| = 80



Lokale Diagonalisierung Il

200 . . . . . ,
—r 11 —— Mit Diagonalisierung
% Ohne Diagonalisierung |
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Iterationenp;t

fur L =30,m =230,J, =J1 =1,Ny = N; =60



Ungeordnete Spinketten in 1D

Hamiltonian mit Unordnung

H = Z (SFSE., +SYSY. ) + AS7S7, ]

mit gleichverteilten XY -Kopplungen J;, fiir die J; = 1 ist

Spezialfalle:
A = 0, Streuung der J; Null = X X -Modell
A = 1, Streuung der J; Null =—> Heisenberg-Modell

RSRG? : ‘(Sf‘S;‘} ~li—j§7? a==g,y,2

2Fisher Phys.Rev.B 50 (1994) 3799
PRGder, Stolze, Silver, Miiller J.Appl.Phys. 79 (1996) 4632



Laufzeitin s

Laufzeiten der Spinketten

=8 Minimale Laufzeit
e - - @ Maximale Laufzeit
Mittelwert y

100000

~ 10000

0.075 0275 0475 0675  0.875
Unordnung w

Insgesamt 13764 Replika gerechnet,
2593 CPU-Tage ~ 7 CPU-Jahre,
4% Stunden pro Replika




Rel. Abweichung

Rel. Abweichung

Berechnungsstrategien

Abweichung® der Erwartungswerte

(S55,)

=

| e—e Aufteilung bei bester Energie
" =—a maximale Aufteilung
+— Ende des Block
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0.2 10 15 20

0 5 10 15 20 25 30 35

L =40, A =0 w = 0 offene Randbedingungen

2Vergleichswerte von J. Stolze

40



le-0
le-2

EE le—4

©

=

(¢b}

(D 1e—65
le-8 -
le-10

Entartungen der Dichtematrix

H\-\—‘
\ f
5 O 10 20 30
Nummer Nummer

Ungeordnete Spinkette, L = 10, A =3, w =1
und 40 Zustande, bei N = 30, N = 31

le-0

4 le-2

1 le-4

4 le-6



“Kampf” den Entartungen

Automatisches Zufligen von Zustanden:

10e-0 T T T T T
~
— = .
~
~
~
10e-1f I~
S
—I_\I\T
T~
h ~
N
~
~
[y —
106—2 B e L
~
~N
— —- Fit auf Exponentialfunktion N
10e-3 A
378 383 388 393

Zustande
Hubbard-Kette, L. = 64, 380 Zustande, U = 3,

ty = —0.8, N, = 33, N|; = 31
(Rechenzeit 107 Stunden)




Vergleich mit exakten Resultaten |

In homogenen X X 7 -Ketten mit periodischen

Randbedingungen kennt man exakte Resultate?® fir

(859550, fur L = 80 und m = 160

e 4
= — —’
1(‘51 - =
//
e
/14 — — - Exakte Daten
/ m \Werte aus der DMRG
16

2R.J. Baxter J.Stat.Phys. 9 (1973) 145

0.25

0.2

0.15

0.1

0.05



Vergleich mit exakten Resultaten Il

Weiterhin gilt in homogenen X X 7 -Ketten mit periodischen

Randbedingungen 2 fir

[(SFSTY ~ li—gI7™
(5285 ~ li—4™
Ne — 772_1
1
ne = 1— —arccos(A)
T
JAN V220 | Vz,40 | Vz,60 | V2,80 | Vz,100 | Vexakt
0,5 || 0,678 | 0,684 | 0,685 | 0,684 | 0,682 | 0,666
0,0 || 0,474 | 0,483 | 0,486 | 0,487 | 0,486 | 0,5

2Luther and Peschel Phys.Rev.B 12 (1975) 3908




Spinsysteme in 2D

Aus Betrachtungen von Spins in 2D ergibt sich fur eine
bestimmte Dimerisierung ein Maandermodell als eine

topologische Realisation®.

a)

b)

2Jesko Sirker, Diplomarbeit, Universitat zu Koln, 2000



Spinsysteme in 2D

Vergleich mit der TMRG

Es wurden mit der DMRG Ketten der Langen 10 — 98 [PBC]
und 10 — 122 [OBC] fur J; = 1, Jo = 0, 25 gerechnet.

Aus einem Fit von
A:=F ang. — bz
ergab sich der asymptotische Wert

Apgc = 0,236522 + 0,00064
Aoge = 0,238342 £ 0,00027

Ein Fit von TMRG-Resultaten fir 7' — 0 ergab?

Atmre = 0,212 + 0,002



Spinsysteme in 2D — Skalenfunktion

862 verschiedene L und J-Kombinationen:

100
iy 101
L
<

1e

0 1 0

2/3

LJs



Konvergenz bei Hubbard-Ketten

L=64,U =8,t,=0,N; =16,N, = 16
L

fur H=—t ) {CIJCi+10- -+ h.c.} o
i=1,0=1,4
L

L
to Z {Czaci+20 == h.C.} + U Z T4 Tl |
7::170-:T7J/ 1=1

70 170 270
Zustande

370




Angeregte Zustande

Die Berechnung von angeregten Zustanden:

0.24
0.22 -
0.20 |
0.18 -
0.16
0.14
0.12 -
0.10 |- | . . | | | . .
10 110 210 310 410
m

—<15)(8 |

AFE

—36

Energie

+— Grundzustand
—36.5 - 1. angeregter Zustand

-—¢

10 110 210 310 410
m

L=32N, =N, =16,U = 1,t, = —0,8



Betrachtungen zum

Konvergenzverhalten Il

0.005
0.004
0.003

0.002

(EDMRG_EO)/L

0.001

m=50 —0 [ -40
0.018

0.013

0.007

(EDMRG_EO)/L

0.003

-0.003

furtog = 0:

Vergleich zu analytischem Ergebnis @

2Lieb and Wu Phys.Rev.Lett. 20 (1968) 1445-1448

0.018

0.013

0.007

0.003

—-0.003

(EDMRG_EO)/L



Betrachtungen zum

Konvergenzverhalten IV

Relativer Fehler der Energien und der Betragssumme der
Korrelationswerte fur U = 0, L = 10, t5 = 2 mit OBC

20 35 50 65 80 95 110 125 140

0.0100
0.0040 +

0.0010
0.0004

Energie

0.0001

0.010

0.005 -

Korrelationen

0.003 -
0.002 -

0.00L bt

20 35 50 65 80 95 110 125 140



Verschiebung der

Fermiflachen

offene Randbedingungen, to = —3, Viertelfiillung,
m = 300 — 320
1 _W‘p
' — u=1
0.8 U=30
— U=30
0.6
m
c
0.4 -
0.2 -
O | M._p o
0 1 4 5



Quantenchemie und DMRG

Hamiltonian In Raum Orbitalen
E = th CioCjo "’ Z mjklczacza'cla’cja

1jo zyklaa
t = [ @50 (-5 V) 0
Vi = € [drd®r £ (r) f; (1) ke £ () £ ()



Ausblick

e weitere Berechnungen zu Hubbard-Ketten und -Leitern
e Modell (Kopplungen aus SCF) fur CuGeOg

® Quantenchemie mit DMRG

® Quantenchemie mit DMRG
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