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DMRG-Technik

Iteratives Verfahren

1. Diagonalisieren von
�

Fragment 1 � �
Site 1� �

Site 2 � �
Fragment 2 � �

Bindungen

2. Diagonalisierung der reduzierten Dichtematrix

3. Anfügen einer Site / Operator-Transformation
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Implementierung in C++

L<Operator>

Sitelist

L<Spinsegment>

L<Operator>

Sitelist

L<Spinsegment>

L<Operator>

Sitelist

L<Spinsegment>

L<Operator>

Sitelist

L<Spinsegment>

System 1 System 2 System 3 System 4

Supersystem & SupersystemInfo

z.B. CompositeOperator
1124
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SegmentConfig: �����
	�� � 	
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IndexConfig: �����
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Konfiguration ����� � 	�� ��� 	����
����� � 	�� � � �
� Bindungstemplate� Datenbank für Operatoren� Parallelisierung� Speichermodelle
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Jeder hat sein Päckchen zu tragen  ! " 
Annahme:

Homogener Parallelrechner : Loadopt #
$%&('*)�+ &�
CPU
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“Mod”-Strategie

“C”-Strategie

Strategie ,.-0/21 Load &43
Loadopt

“Mod” 57698;:�8�:=< >
6?>@>A8@B
C1 576C5ED;:�F"< >
6?>@>�5�G
C2 576C5ED@D�H"< >
6?>@>�5�G
C3 576C5@5@5�>"< >
6?>@>�5�8
C4 576C5�H@H@8I< >
6?>@>�5�J

hier für K L 5�>@>
MON CPU L G , gemittelt über 1000 Zufallsverteilun-

gen
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NaV P O Q und ein Modell

� mag. Suszeptibilität 1D-Heisenberg-Modell RTS U V
W ��X� Y[Z # \^] K

Verdopplung der Einheitszelle

Spin-Gap von 10meVP _ U V�W �EX S U V X � U ��X
? (Probleme mit

Spin-Peierls-Szenario)� `�a -Spins über die V-O-V-Bindung verteiltg� Spin-Cluster-Theorie kein Szenarioa b

� Zig-Zag-Ladungsordnung � Y b Y[Z � c d e f und

Dimer-Phase � Y c Y[Z � ge

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

R14617
bBoer, Meetsma, Baas, Palstra Phys.Rev.Lett. 84 (2000) 3962
cGros and Valenti Phys.Rev.Lett. 82(1999)976
dYosihama, Nakajima, Kakurai et al. J.Phys.Chem.Sol. 60(1999)1099
eSeo and Fukuyama J.Phys.Soc.Jp. 67(1998)2602
fOhama, Goto, Shimizu et al. J.Phys.Soc.Jp. 69(2000)2751
gSmolinski, Weber, Gros et al. Phys.Rev.Lett. 80(1998)5164
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Ergebnisse NaV P O Q I
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Ergebnisse NaV P O Q II
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Experimentelle Magnonen-Dispersion:

Maximum bei � # ��E� und
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Ergebnisse NaV P O Q III
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Cluster-Operator-Theorie überschätzt die

Magnonen-Dispersion!
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Lokale Diagonalisierung I
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Lokale Diagonalisierung II
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Ungeordnete Spinketten in 1D

Hamiltonian mit Unordnung� # ¦ � � ¦I§O¨k©¦ ¨j©¦ Xª� � ¨k«¦ ¨j«¦ Xª�;¬ � ­ ¨ �¦ ¨ �¦ Xª� �
mit gleichverteilten ® ¯ -Kopplungen �±° , für die �±°=² ~

ist

Spezialfälle:

­ ² � , Streuung der � ° Null ²´³ ® ® -Modell

­ ² ~
, Streuung der �±° Null ²´³ Heisenberg-Modell

RSRGa : µµµ
¶ ¨k·° ¨k·¸º¹ µµµ » ¼¾½"¿ ÀÁ¼CÂ.Ã Ä ² Å"Æ�ÇÈÆ�É

Aber: Numerische Untersuchung zeigte Abweichungen b

aFisher Phys.Rev.B 50 (1994) 3799
bRöder, Stolze, Silver, Müller J.Appl.Ph ys. 79 (1996) 4632
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Laufzeiten der Spinketten P
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Berechnungsstrategien

Abweichunga der Erwartungswerte¶Ø×ÖÙÚ × ÂÛ ¹ P
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aVergleichswerte von J. Stolze
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Entartungen der Dichtematrix
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“Kampf” den Entartungen

Automatisches Zufügen von Zuständen:

378ä 383å 388å 393æ
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Fit auf Exponentialfunktion
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Hubbard-Kette,
Ü Ý Ï^ÑçÆ;ÍxèxÞ Zustände Æ@é Ý ÍàÆê Ã Ý ¿ ÞàëìèíÆEã î Ý ÍxÍàÆ�ã ï Ý ÍàÌ

(Rechenzeit 107 Stunden)
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Vergleich mit exakten Resultaten I

In homogenen ð ð ñ -Ketten mit periodischen

Randbedingungen kennt man exakte Resultatea für á ò Ì :¶ó×ÖôÃ�õ ×kôÃ�õ Ù Û ¹ für
Ü Ý èxÞ und ö Ý Ì�ÏxÞ

1.5 2.5 3.5 4.5
∆
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÷
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A
 z

Exakte Daten
Werte aus der DMRG
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aR.J. Baxter J.Stat.Ph ys. 9 (1973) 145
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Vergleich mit exakten Resultaten II

Weiterhin gilt in homogenen ð ð ñ -Ketten mit periodischen

Randbedingungen a für á ú Ì
ûûýü ×jþ° ×kþ¸ ¹ ûû » ¼¾½ÿ¿ ÀÁ¼ Â����ûû ü × ô° × ô¸ ¹ ûû » ¼¾½ÿ¿ ÀÁ¼ Â����� þ Ý � Â Õô� þ Ý Ì ¿ Ì� �
	��
����� � á �� ��������� ��������� ���
�! "� ���
�!#"� ���
�%$&�'� �

exakt(*),+ (*).-0/21 (�).-�143 (�),-�10+ (�).-�153 (*).-�1�6 (*).-�-�-(*).( (*)738/�3 (�)7391�: (�)&391�- (�)73910/ (*)7391�- (*),+

aLuther and Peschel Phys.Rev.B 12 (1975) 3908
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Spinsysteme in 2D
Aus Betrachtungen von Spins in 2D ergibt sich für eine

bestimmte Dimerisierung ein Mäandermodell als eine

topologische Realisationa.

c)

a)

b)
J2

J1
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aJesko Sirker, Diplomarbeit, Universität zu Köln, 2000
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Spinsysteme in 2D

–

Vergleich mit der TMRG

Es wurden mit der DMRG Ketten der Längen Ì
Þ<; Ô è [PBC]

und Ì
Þ ; Ì ÒxÒ [OBC] für = Õ Ý ÌxÆ0= Ã Ý ÞàÆ ÒxÓ gerechnet.

Aus einem Fit von

á > Ý ?
1. ang. ; ?

GZ

ergab sich der asymptotische Wert

á PBC
Ý ÞíÆ Ò ÍxÏ ÓxÒxÒ @ ÞàÆ;ÞxÞxÞxÏÐÑ

á OBC
Ý ÞíÆ Ò Íxè Í^Ñ Ò @ ÞàÆ;ÞxÞxÞ Ò Î

Ein Fit von TMRG-Resultaten für A ;�B Þ ergaba

á TMRG
Ý ÞíÆ Ò Ì Ò @ ÞàÆ�Þ Þ Ò
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Spinsysteme in 2D – Skalenfunktion

Behauptung: Anregungslücke á C = Ã�DFEÃèxÏ Ò verschiedene
Ü

und = Ã -Kombinationen:
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Konvergenz bei Hubbard-Ketten

Ü Ý ÏÐÑçÆ@é Ý èàÆ ê Ã Ý ÞàÆEã î Ý Ì�ÏàÆEã ï Ý Ì
Ï
für G Ý ; ê H°JI Õ�KML ION K!P

Q�R8S° L R ° Ù Õ'L T h.c. U ;
ê Ã H°VI ÕWKXL IYN KZP
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Angeregte Zustände

Die Berechnung von angeregten Zuständen:
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Betrachtungen zum

Konvergenzverhalten III
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Vergleich zu analytischem Ergebnis a

aLieb and Wu Phys.Rev.Lett. 20 (1968) 1445-1448
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Betrachtungen zum

Konvergenzverhalten IV

Relativer Fehler der Energien und der Betragssumme der

Korrelationswerte für
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Verschiebung der

Fermiflächen

offene Randbedingungen,
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Quantenchemie und DMRG

Hamiltonian in Raum-Orbitalen� l ���5� { �����9���� �W�5� � vn ���2���������W� �����0���9���� �9������ ������� �W�5�
{ ��� l ¡]¢�£ ¤¦¥� § £�¨ } vn h
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