Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 10, ś. 832 { 837 cfl 2011 č. 25 ŋő£ąř£

Ăŋăńĺğ ŕřĺřőďż ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż ŕőďğőŋ Ţăąąăřďă ś ŕőňőźĳ¿ łćăŋšőćőčő ňěšőďă Ňőŋšě-Łăřńő

Ĺ. Ś. Łřĺćěŋłő^{+∗}, Ă. Ŋ. Řşąűőć^+

+Ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš, ŇČŞ ĺň. Ńőňőŋőśőćă, 119992 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�_{Centre de Physique Theorique, Ecole Polytechnique, 91128 Palaiseau Cedex, France}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 18 őłš£ąř£ 2011 č.

Ć řăąőšě ŕőłăğăŋő, ůšő őŕĺśăŋĺě ďěšăńěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć, ŕőńşůăěňżţ ŕřĺ ŕőňőźĺ ść£ğłĺ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ (DMFT), łćăŋšőćżţ ňěšőďőć Ňőŋšě-Łăřńő (QMC) ĺ ňěšőďă ňăłśĺňăńĳŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ (MAXENT), ňőęŋő śşźěśšćěŋŋő şńşůÿĺšĳ, ğăňěŋĺć ŕőśńěďŋĺľ ŋă ŕřőűěďşřş őŕšĺňăńĳŋőľ řěčşń£řĺğăűĺĺ ăŋăńĺšĺůěśłőčő ŕřőďőńęěŋĺ£ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă ŋă őśĳ řěăńĳŋżţ ůăśšőš. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ¡šőčő ňěšőďă ŕőğćőńĺńő ćőśśšăŋőćĺšĳ ŕĺłĺ ć śšřşłšşřě ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ, śšăřšş£ ś QMC-ďăŋŋżţ, ś ňăłśĺňăńĳŋőľ ŕőčřěÿŋőśšĳ¿ ŋă şřőćŋě 10�^2�10�^3. Ąńăčőďăř£ şŋĺćěřśăńĳŋőśšĺ ňěšőďă QMC őłăğăńőśĳ ćőğňőęŋżň ŕőśřěďśšćőň ćăřĳĺřőćăŋĺ£ čĺąřĺďĺğăűĺĺ őŕřěďěńĺšĳ, łăłĺě ĺňěŋŋő őśőąěŋŋőśšĺ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ őšćěšśšćěŋŋż ğă ťőřňĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŕř£ňă£ ść£ğĳ ňěęďş ŕĺłőćőľ śšřşłšşřőľ ŕőďğőŋ ĺ űěŋšřăńĳŋżň Łőŋďő-ŕĺłőň őšśşšśšćşěš. Ŕőńşůěŋŋżľ řěğşńĳšăš śćĺďěšěńĳśšćşěš ć ŕőńĳğş ğăř£ďőćőľ ŕřĺřőďż őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ťőřňĺřőćăŋĺě ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż řěğőŋăŋśőć.

Śşźěśšćěŋŋżľ ŕřőčřěśś, ďőśšĺčŋşšżľ ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ć ťĺğĺłě śšřşłšşř ĺ ňăšěřĺăńőć ś śĺńĳŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ, ść£ğăŋ ŕřěęďě ćśěčő ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ůĺśńěŋŋżţ ňěšőďőć ĺ łőňąĺŋĺřőćăŋŋżţ ůĺśńěŋŋő-ăŋăńĺšĺůěśłĺţ ŕőďţőďőć. Ŕřěęďě ćśěčő řěůĳ ĺďěš ő ść£ğłě ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ (DMFT) [1] ś śěňěľśšćőň łćăŋšőćżţ ňěšőďőć Ňőŋšě-Łăřńő (QMC) [2], ŕőğćőń£¿źěľ ŋă łőńĺůěśšćěŋŋőň şřőćŋě řăśśůĺšżćăšĳ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă śĺńĳŋő łőřřěńĺřőćăŋŋżţ ňăšěřĺăńőć, ć šőň ůĺśńě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň řěăńĺśšĺůěśłĺţ ňŋőčőőřąĺšăńĳŋżţ ňőďěńěľ [3]. Śšőţăśšĺůěśłĺě ăńčőřĺšňż QMC ć ¡šőľ śţěňě ĺśŕőńĳğş¿šś£ ďń£ řěÿěŋĺ£ ŕřĺňěśŋőľ ğăďăůĺ, ďěľśšćĺě łőšőřőľ őŕĺśżćăěš ăšőň, čĺąřĺďĺğőćăŋŋżľ čăşśśőćżň őłřşęěŋĺěň. Ťşŋłűĺ£ čĺąřĺďĺğăűĺĺ ćżůĺśń£ěšś£ śăňőśőčńăśőćăŋŋżň őąřăğőň. Őśŋőćŋżňĺ ŕřěĺňşźěśšćăňĺ ňěšőďőć QMC ć ¡šőľ śĺšşăűĺĺ £ćń£¿šś£ şŋĺćěřśăńĳŋőśšĳ (řěÿěŋĺě ňőęěš ążšĳ ŋăľďěŋő ďń£ ŕřőĺğćőńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ čĺąřĺďĺğăűĺĺ ć ďőśšăšőůŋő ÿĺřőłőň ďĺăŕăğőŋě šěňŕěřăšşř) ĺ ŕřĺěňńěňă£ řěśşřśőěňłőśšĳ. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, śőćřěňěŋŋżň ăńčőřĺšňăň QMC śćőľśšćěŋěŋ ĺ śşźěśšćěŋŋżľ ŋěďőśšăšőł. Őŋ ść£ğăŋ ś šěň, ůšő řăśůěšż ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ŕřőćőď£šś£ ćő ňŋĺňőň ćřěňěŋĺ, š.ě. ĺţ řěğşńĳšăšőň £ćń£ěšś£ ¡ńěłšřőŋŋă£ ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă ŋă ůăśšőšăţ Ňăűşąăřż. Śăňă ŕő śěąě śţěňă śăňőśőčńăśőćăŋĺ£ DMFT ňőęěš ążšĳ śťőřňşńĺřőćăŋă ŋă ňăűşąăřőćśłĺţ ůăśšőšăţ ğăňłŋşšżň őąřăğőň. Őďŋăłő őŕřěďěńěŋĺě ťĺğĺůěśłĺ ğŋăůĺňőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ŋă őśĺ řěăńĳŋżţ ůăśšőš šřěąşěš ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ šőľ ĺńĺ ĺŋőľ ŕřőűěďşřż ăŋăńĺšĺůěśłőčő ŕřőďőńęěŋĺ£. Ŕőśńěďŋ££ ğăďăůă £ćń£ěšś£ ć ňăšěňăšĺůěśłőň śňżśńě ŕńőţő őąşśńőćńěŋŋőľ. İšő őąśšő£šěńĳśšćő ć śőůěšăŋĺĺ śő śćőľśšćěŋŋżň śšőţăśšĺůěśłĺň ăńčőřĺšňăň śřăćŋĺšěńĳŋő ćżśőłĺň şřőćŋěň ÿşňă ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕřĺćőďĺš ł śěřĳěğŋżň ŕřőąńěňăň ŕřĺ ăŋăńĺğě ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć.

Ąăğőćőľ ňőďěńĳ¿ ňěšőďă DMFT £ćń£ěšś£ őďŋőğőŋŋă£ ňőďěńĳ Ţăąąăřďă ś ŕőńőćĺŋŋżň ğăŕőńŋěŋĺěň, čăňĺńĳšőŋĺăŋ łőšőřőľ ĺňěěš ćĺď H = U ∑ j [ n_{j↑} − 1 2 ] [ n_{j↓} − 1 2 ] − t √ N ∑ ⟨jj^0 ⟩,σ c^†_{jσ} c_j0_σ. (1) Ŕěřćőě śńăčăěňőě ğďěśĳ őŕĺśżćăěš łşńőŋőćśłőě őššăńłĺćăŋĺě ¡ńěłšřőŋőć ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋżňĺ śŕĺŋăňĺ ŋă şğńě, ă ćšőřőě { ŕěřěśłőłĺ ¡ńěłšřőŋőć ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ăšőňăňĺ (N { ůĺśńő śőśěďěľ ăšőňă ŋă řěÿěšłě). Ňŋőęĺšěńĳ ŕěřěď ćšőřżň śńăčăěňżň ćżąřăŋ šăłĺň őąřăğőň, ůšőąż ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăğňěřŋőśšĺ śĺśšěňż (ĺ śőőšćěšśšćěŋŋő, ůĺśńă śőśěďěľ) ÿĺřĺŋă ğăšřăćőůŋőľ ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ őśšăćăńăśĳ ąż ŕőśšő- £ŋŋőľ.

Ć řăňłăţ DMFT ğăďăůă őą ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšćăţ řěÿěšőůŋőľ ňőďěńĺ ćĺďă (1) śćőďĺšś£ ł őďŋőşğěńĳŋőľ ŕřĺňěśŋőľ ğăďăůě Ăŋďěřśőŋă ś ďěľśšćĺěň

S = S_{at} + ∑ ω,σ ´_ωc^†_{ωσ}c_{ωσ} , (2)

čďě S_{at} { ďěľśšćĺě őďĺŋőůŋőčő ĺğőńĺřőćăŋŋőčő ăšőňă ś łşńőŋőćśłĺň őššăńłĺćăŋĺěň U, ă čĺąřĺďĺğăűĺ£´

832 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011 ďőńęŋă ążšĳ őŕřěďěńěŋă śăňőśőčńăśőćăŋŋżň őąřăğőň. Ć ŕřěďěńě ąěśłőŋěůŋő ąőńĳÿőčő ůĺśńă śőśěďěľ ŋă řěÿěšłě Ąěšě [1] łőřřěń£űĺĺ ńőłăńĳŋż ć ŕřőśšřăŋśšćě ĺ ŕěřěţőď őš řěÿěšőůŋőľ ğăďăůĺ (1) ł ŕřĺňěśŋőľ (2) őłăğżćăěšś£ šőůŋżň. Ŕő¡šőňş ďń£ śńşůă£ N → ∞ śţěňă DMFT ŋě śőďěřęĺš ŕřĺąńĺęěŋĺľ. Čĺąřĺďĺğăűĺ£ őłăğżćăěšś£ řăćŋőľ

´_ω = t^2g_ω, (3)

čďě g_ω { ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă ŕřĺňěśŋőľ ğăďăůĺ (2). Šěţŋĺůěśłĺ ŕőĺśł řěÿěŋĺ£ ŕřőĺğćőďĺšś£ ĺšěřăšĺćŋżň őąřăğőň: ŋă łăęďőľ ĺšěřăűĺĺ ćżůĺśń£ěšś£ ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă ďěľśšćĺ£ (2) ś čĺąřĺďĺğăűĺěľ, ŕőńşůěŋŋőľ ŋă ŕřěďżďşźěň ÿăčě. Šăłă£ śţěňă őąěśŕěůĺćăěš ţőřőÿş¿ śţőďĺňőśšĳ ćő ćśěľ őąńăśšĺ ŕăřăňěšřőć. İťťěłšĺćŋőśšĳ ĺ šőůŋőśšĳ řăśůěšă őŕřěďěń£¿šś£ ŕřőčřăňňőľ (śőńćěřőň), ŕřěďŋăğŋăůěŋŋőľ ďń£ ůĺśńěŋŋőčő ŋăţőęďěŋĺ£ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă ğăďăůĺ (2).

Őśŋőćŋżě ůěřšż řěÿěŋĺ£ őďŋőğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŕřĺ N → ∞ ţőřőÿő ĺğćěśšŋż. Ś şćěńĺůěŋĺěň łőŋśšăŋšż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ U ŕřĺ ďőśšăšőůŋő ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ ¡ńěłšřőŋŋżľ śŕěłšř śĺśšěňż ŕőłăğżćăěš ďćě ÿĺřőłĺě ţăąąăřďőćśłĺě ŕőďğőŋż, řăśŕőńőęěŋŋżě ć őłřěśšŋőśšĺ ¡ŋěřčĺľ ±U/2. Ŕřĺ U = (4.7−6.0)t śĺśšěňă ĺśŕżšżćăěš ŕěřěţőď ŕěřćőčő řőďă ĺ ć śŕěłšřě ćőğŋĺłăěš źěńĳ, śőőšćěšśšćş¿źă£ ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ťăğż ňőššőćśłőčő ďĺ- ¡ńěłšřĺłă. Őďŋăłő ćő ćśěľ ťěřňĺ-ęĺďłőśšŋőľ ťăğě ćŕńőšĳ ďő šőůłĺ ŕěřěţőďă ćěńĺůĺŋă śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ťĺłśĺřőćăŋă śńěďśšćĺěň ĺğ šěőřěňż Ńăššĺŋęěřă ĺ ńőłăńĳŋőśšĺ śőąśšćěŋŋő- ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ťşŋłűĺĺ. İšő śőőšćěšśšćşěš ŋăńĺůĺ¿ ĺňě¿źěčő łőŋďőćśłş¿ ŕřĺřőďş şğłőčő śŕěłšřăńĳŋőčő ŕĺłă ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ, ÿĺřĺŋă łőšőřőčő ŕřĺ ŕőďţőďě ł šőůłě ŕěřěţőďă őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ. Šĺŕĺůŋżľ ćĺď śŕěłšřă ćąńĺğĺ ŕěřěţőďă ŕřĺćěďěŋ ŋă řĺś. 1. Őčőćőřĺňś£, ůšő őŕĺśăŋŋă£ \šřěţŕĺłőćă£" śšřşłšşřă ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ţăřăłšěřŋă ĺňěŋŋő ďń£ ŕřěďěńă ąěśłőŋěůŋőľ řăğňěřŋőśšĺ. Ŋăŕřĺňěř, ďń£ ďćşňěřŋżţ śĺśšěň űěŋšřăńĳŋżľ ŕĺł ŕőńŋőśšĳ¿ ŕőďăćńěŋ ĺğ-ğă ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ ŋěńőłăńĳŋőśšĺ łőřřěń£űĺľ.

Ŋěśňőšř£ ŋă ŕřőśšőšş, ťşŋďăňěŋšăńĳŋőśšĳ ĺ ďőśšăšőůŋő ďőńčş¿ ĺśšőřĺ¿ ĺśśńěďőćăŋĺľ, ŕřőąńěňă őŕĺśăŋĺ£ őďŋőğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŕřĺ N → ∞ ďő śĺţ ŕőř śőďěřęĺš őšłřżšżě ćőŕřőśż, ść£ğăŋŋżě ś ŋăńĺůĺěň šăł ŋăğżćăěňőľ ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ. Řěůĳ ĺďěš ő ŋăńĺůĺĺ ć ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋăţ şğłĺţ ŕĺłőć, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŋă čřăŋĺűě ťőřňĺřş¿źěľś£ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż. Ŕĺłĺ ŕřĺśşšśšćş¿š šőńĳłő ć ňěšăńńĺůěśłőľ ťăğě ŕřĺ ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿĺţ ćěńĺůĺŋăţ U ĺ ŕőńŋőśšĳ¿ ĺśůěğă¿š ŕřĺ ŕě-

Řĺś. 1. Ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ őďŋőğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ś ŕőńőćĺŋŋżň ğăŕőńŋěŋĺěň ŋă ąěśłőŋěůŋőňěřŋőľ řěÿěšłě Ąěšě ŕřĺ U = 2.4, t = 0.5. Śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ { řěğşńĳšăš DMFT + CTQMC + őŕšĺňăńĳŋă£ řěčşń£řĺğăűĺ£ (šěňŕěřăšşřă T = 0.01). Ŕşŋłšĺř { řěğşńĳšăš D-DMRG ďń£ ŋşńěćőľ šěňŕěřăšşřż, ŕőńşůěŋŋżľ ć řăąőšě [5]. Šőŋłă£ čőřĺğőŋšăńĳŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă şřőćŋě 2/π ŕőłăğżćăěš ğŋăůěŋĺě a(0), ďĺłšşěňőě śńěďśšćĺěň ĺğ šěőřěňż Ńăššĺŋęěřă

řěţőďě ć ťăğş ňőššőćśłőčő ĺğőń£šőřă. Ćŕěřćżě ŋă śşźěśšćőćăŋĺě ďăŋŋőľ śšřşłšşřż ążńő, ŕő-ćĺďĺňőňş, şłăğăŋő ć řăąőšě [4], ă ŋăďěęŋő ěě ŕřĺśşšśšćĺě ążńő şśšăŋőćńěŋő ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň D-DMRG [5] { ŕřăłšĺůěśłĺ šőůŋőčő ňěšőďă, ŕőğćőń£¿źěčő őŕřěďěń£šĳ śŕěłšř ŕřĺ ŋşńěćőľ šěňŕěřăšşřě ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŋă őśĺ ďěľśšćĺšěńĳŋżţ ůăśšőš (ŕőńşůěŋŋżľ ć ¡šőľ řăąőšě śŕěłšř šăłęě ŕřĺćěďěŋ ŋă řĺś. 1). Ćőŕřőś ő ťĺğĺůěśłőľ ŕřĺřőďě şłăğăŋŋżţ ŕĺłőć ďő śĺţ ŕőř őšłřżš. Ć řăąőšě [5] ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő šőň, ůšő šőŋłă£ śšřşłšşřă ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ ść£ğăŋă śő ćğăĺňőďěľśšćĺěň łćăğĺůăśšĺű űěŋšřăńĳŋőčő \łőŋďőćśłőčő" ŕĺłă ś šěňĺ ĺńĺ ĺŋżňĺ łőńńěłšĺćŋżňĺ ćőğąşęďěŋĺ£ňĺ. İšő łőśćěŋŋő ŕőďšćěřęďăěšś£ šěň őąśšő£šěńĳśšćőň, ůšő śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś űěŋšřăńĳŋőčő ŕĺłă ĺ ŕĺłőć šőŋłőľ śšřşłšşřż ŕřĺ ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ł šőůłě ŕěřěţőďă şňěŋĳÿăěšś£ őďĺŋăłőćżň őąřăğőň [6]. Őďŋăłő śšřőčőčő őąőśŋőćăŋĺ£ ŕřĺřőďż ŕő£ćńěŋĺ£ ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż ŕőďğőŋ ďő śĺţ ŕőř ŕřěďśšăćńěŋő ŋě ążńő. Ŋěš ďăęě £śŋőśšĺ ć ćőŕřőśě ő šőň, ść£ğăŋő ńĺ ěě ŕő£ćńěŋĺě śő śŕĺŋőćżňĺ ĺńĺ ğăř£ďőćżňĺ śšěŕěŋ£ňĺ śćőąőďż ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋőľ śĺśšěňż.

Őŕĺśăŋĺě šőŋłőľ śšřşłšşřż ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ ŕřĺ łőŋěůŋőľ šěňŕěřăšşřě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň QMŚ-śőńćěřőć ŋăšăńłĺćăěšś£ ŋă şłăğăŋŋżě ć ŋăůăńě śšăšĳĺ śńőęŋőśšĺ, ść£ğăŋŋżě ś ŕńőţőľ őąşśńőćńěŋŋőśšĳ¿ ŕřőűěďşřż ăŋăńĺšĺůěśłőčő ŕřőďőńęěŋĺ£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011 ś ňăűşąăřőćśłĺţ ŋă řěăńĳŋżě ůăśšőšż. Šĺŕĺůŋă£ śńşůăľŋă£ őÿĺąłă ďăŋŋżţ QMC ŋă ňăűşąăřőćśłĺţ ůăśšőšăţ őłăğżćăěšś£ ŕőř£ďłă 3 · 10^{−3} ĺńĺ ţşęě. (Şńşůÿěŋĺě šőůŋőśšĺ šřěąşěš ğŋăůĺšěńĳŋőčő řőśšă ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ řěśşřśőć ĺ ŕřěďž£ćń£ěš ŕőćżÿěŋŋżě šřěąőćăŋĺ£ ł ŕřőčřăňňŋőľ řěăńĺğăűĺĺ QMC.) Őąźěŕřĺŋ£šă£ ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŕřőűěďşřă, ĺśŕőńĳğş¿źă£ ňěšőď ňăłśĺňăńĳŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ (MAXENT) [7], ć ¡šőň śńşůăě ćőćśě ŋě ćőśŕřőĺğćőďĺš őąśşęďăěňőľ śšřşłšşřż: ćőśśšăŋőćńěŋŋżľ śŕěłšř śőďěřęĺš šőńĳłő śčńăęěŋŋżě ŕőďğőŋż. Ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő őŕĺśăŋŋżě ŕřőąńěňż ňŋőčőłřăšŋő ćőğřăśšă¿š ć śńşůăě ćżţőďă ğă ŕřěďěńż ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ĺ řăśśňőšřěŋĺ£ ňŋőčőőřąĺšăńĳŋżţ ňőďěńěľ łőřřěńĺřőćăŋŋżţ ňăšěřĺăńőć, ďěńă£ őŕĺśăŋĺě ďěšăńěľ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ćďăńĺ őš şřőćŋ£ Ťěřňĺ ć řăňłăţ ŕőďţőďă DMFT+QMC+MAXENT ŕřăłšĺůěśłĺ ŋěćőğňőęŋżň.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕőłăğăŋő, ůšő őŕĺśăŋĺě ďěšăńěľ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ňőęŋő śşźěśšćěŋŋő şńşůÿĺšĳ, ğăňěŋĺć MAXENT ŋă őŕšĺňăńĳŋş¿ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ňĺŋĺňĺğăűĺĺ ŕőčřěÿŋőśšĺ řěğşńĳšăšă ŕřőűěďşřş řěčşń£řĺğăűĺĺ. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ŕřěďńőęěŋŋőčő ŋăňĺ ňěšőďă őŕšĺňăńĳŋőľ řěčşń£řĺğăűĺĺ ŕőğćőńĺńő ćőśśšăŋőćĺšĳ ŕĺłĺ ć śšřşłšşřě ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ, śšăřšş£ ś QMC-ďăŋŋżţ, ś ŕőčřěÿŋőśšĳ¿ ŋă şřőćŋě 10^{−2}−10^{−3}. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě QMC { \şŋĺćěřśăńĳŋőčő" ňěšőďă, ŋăďěęŋő řăąőšă¿źěčő ŕřĺ ŕřőĺğćőńĳŋőľ čĺąřĺďĺğăűĺĺ, { ć ¡šőň śńşůăě ŕőğćőńĺńő ŕőśřěďśšćőň ćăřĳĺřőćăŋĺ£ čĺąřĺďĺğăűĺĺ őŕřěďěńĺšĳ, łăłĺě ĺňěŋŋő őśőąěŋŋőśšĺ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ őšćěšśšćěŋŋż ğă ťőřňĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ ĺ, šăłĺň őąřăğőň, ŕřő£śŋĺšĳ ěě ťĺğĺůěśłş¿ ŕřĺřőďş. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŋěőęĺďăŋŋżň őąřăğőň ŕř£ňă£ ść£ğĳ ňěęďş ŕĺłőćőľ śšřşłšşřőľ ŕőďğőŋ ĺ űěŋšřăńĳŋżň Łőŋďő-ŕĺłőň őšśşšśšćşěš. Ŕőńşůěŋŋżľ řěğşńĳšăš śćĺďěšěńĳśšćşěš ć ŕőńĳğş ğăř£ďőćőľ ŕřĺřőďż őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ťőřňĺřőćăŋĺě ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż řěğőŋăŋśőć.

Ğăďăůă ăŋăńĺšĺůěśłőčő ŕřőďőńęěŋĺ£ śćőďĺšś£ ł řěÿěŋĺ¿ ńĺŋěľŋőčő ĺŋšěčřăńĳŋőčő şřăćŋěŋĺ£ ∫_{+∞} −∞ a(ϵ) iω − ϵ dϵ = g(ω) (4)

ďń£ śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ a(ϵ), čďě ϵ { ăřčşňěŋš ŋă őśĺ řěăńĳŋżţ ůăśšőš. Ěśńĺ ććěśšĺ ŕăřş őřšőčőŋăńĳŋżţ ąăğĺśőć F_ω, F_ϵ ĺ řăğńőęĺšĳ ŕő ŋĺň ťşŋłűĺĺ g(ω), a(ϵ), ĺŋšěčřăńĳŋőě şřăćŋěŋĺě ŕěřěľďěš ć ńĺŋěľŋş¿ śĺśšěňş ćĺďă

Ma = g (5) ś ŋěłőšőřőľ ĺğćěśšŋőľ ňăšřĺűěľ M. Ťőřňăńĳŋő ¡šă śĺśšěňă ćłń¿ůăěš ąěśłőŋěůŋőě ůĺśńő şřăćŋěŋĺľ. Őďŋăłő, ňőęŋő őęĺďăšĳ, ůšő ŕřĺ ŕřăćĺńĳŋőň ćżąőřě ąăğĺśőć ňőęŋő ¡ťťěłšĺćŋő śćěśšĺ ěě ł łőŋěůŋőľ śĺśšěňě. Ćőŕřőś łőŋłřěšŋőčő ćżąőřă ąăğĺśă ňż őśšăćń£- ěň ğă řăňłăňĺ ďăŋŋőľ śšăšĳĺ ĺğ śőőąřăęěŋĺľ łřăšłőśšĺ. Őšňěšĺň, ůšő ć ń¿ąőň śńşůăě ŕřĺ \řăğşňŋő" ćżąřăŋŋőň ąăğĺśě ěčő łőŋłřěšŋżľ ćĺď ćńĺ£ěš šőńĳłő ŋă ůĺśńő şřăćŋěŋĺľ, łőšőřżě ŋěőąţőďĺňő şďěřęăšĳ ć śĺśšěňě (5), ŋő ŋě ŋă łőŋěůŋżľ řěğşńĳšăš řăśůěšă.

Ŕńőţă£ őąşśńőćńěŋŋőśšĳ őğŋăůăěš, ůšő ňăńżě ćăřĺăűĺĺ g ŕřĺćőď£š ł (¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋő) ąőńĳÿĺň ĺğňěŋěŋĺ£ň řěÿěŋĺ£. Őšŕřăćŋă£ šőůłă ĺśŕőńĳğşěňőčő ňěšőďă { řěčşń£řĺğăűĺ£ ŋěłőřřěłšŋőľ ğăďăůĺ ŕő Šĺţőŋőćş [8]. Ąşďěň ĺśłăšĳ ćěłšőř a, ňĺŋĺňĺğĺřş¿- źĺľ ťşŋłűĺőŋăń Šĺţőŋőćă:

F[a; R] = ||Ma − g||^2 + (a, Ra) = min. (6)

Ğďěśĳ R { řěčşń£řĺğş¿źă£ ¡řňĺšőćă ňăšřĺűă. Ňĺŋĺňşň ďőśšĺčăěšś£ ŕřĺ

a = XM^†g, čďě X ≡ (M^†M + R)^{−1}. (7)

Ć śńşůăě ŋěŋşńěćőľ R ŕőńşůěŋŋőě šăłĺň őąřăğőň řěÿěŋĺě ğăďăůĺ (6) śőďěřęĺš őŕřěďěńěŋŋş¿ śĺśšěňăšĺůěśłş¿ őÿĺąłş. Őďŋăłő ŕřăćĺńĳŋő ćżąřăŋŋă£ řěčşń£řĺğş¿źă£ ňăšřĺűă ŕőğćőń£ěš řăďĺłăńĳŋő şňěŋĳÿĺšĳ śńşůăľŋş¿ őÿĺąłş řěğşńĳšăšă, ĺğąăćĺćÿĺśĳ őš ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ŕő ćţőďŋżň ďăŋŋżň. Šěň śăňżň ŕőńŋă£ őÿĺąłă őłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿě, ůěň ŕřĺ řěÿěŋĺĺ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő śĺśšěňż (5).

Őążůŋő R ćżąĺřăěšś£ ŋă őśŋőćě őŕřěďěńěŋŋżţ ăŕřĺőřŋżţ ŕřěďŕőńőęěŋĺľ ő śćőľśšćăţ řěÿěŋĺ£. Ŋăŕřĺňěř, ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő čńăďłőśšĺ řěÿěŋĺ£ śőőšćěšśšćőćăńő ąż ŕőŕşń£řŋőňş řěčşń£řĺğş¿źěňş ťşŋłűĺőŋăńş (a, Ra) ∝ ∫ | |^{d2a}_{dϵ}2 | | |^2 dϵ. Ć ŕřőšĺćőŕőńőęŋőśšĳ ¡šőňş ŕőďţőďş ňż ćżůĺśń£ěň řěčşń£řĺğş¿- źĺľ ťşŋłűĺőŋăń, šřěąş£ ěčő őŕšĺňăńĳŋőśšĺ (š.ě. ňĺŋĺňăńĳŋőśšĺ ŕőńŋőľ őÿĺąłĺ) ŋă őŕřěďěńěŋŋőň łńăśśě řěÿěŋĺľ ĺ ďń£ ğăďăŋŋőčő ćĺďă ŕőčřěÿŋőśšĺ.

Śťőřňşńĺřşěň ŕřěďńăčăěňőě şśńőćĺě őŕšĺňăńĳŋőśšĺ. Ćěłšőř g ĺğćěśšěŋ ŕřĺąńĺğĺšěńĳŋő: g = —g+δg, čďě —g { ňăšěňăšĺůěśłőě őęĺďăŋĺě ćěłšőřă g, ă őšłńőŋěŋĺě δg { śńşůăľŋă£ ćěńĺůĺŋă, řăśŕřěďěńěŋŋă£ ś ŋşńěćżň śřěďŋĺň ĺ ţăřăłšěřĺğşěňă£ ňăšřĺűěľ łőćăřĺăűĺľ, ^Kg = δgδg^† (ğďěśĳ ĺ ďăńěě čőřĺğőŋšăńĳŋă£ ůěřšă ŋăď ćżřăęěŋĺěň őğŋăůăěš ěčő ňăšěňăšĺůěśłőě őęĺďăŋĺě, ł łőšőřőňş śţőďĺšś£ QMC-śůěš). Ŕşśšĳ ćěłšőř —a { šőůŋőě řěÿěŋĺě śĺśšěňż (5) ś šőůŋő ĺğćěśšŋőľ ŕřăćőľ ůăśšĳ¿: M —a = —g. Şśřěďŋ££ śřěďŋě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011 łćăďřăšĺůŋőě őšłńőŋěŋĺě a őš —a ŕő ćśěň ćőğňőęŋżň ğŋăůěŋĺ£ň śńşůăľŋőčő ćěłšőřă δg, ŕőńşůăěň

||a − —a||^2 = Tr{XAX − 2XB} + Tr{—x—x^†}, (8)

A ≡ M^†M —a—a^†M^†M + M^†KgM, (9)

B ≡ M^†M —a—a^†. (10)

Őŕšĺňăńĳŋă£ ňăšřĺűă R ďőńęŋă ďőśšăćń£šĳ ňĺŋĺňşň ||x − —x||^2. Śăňő ŕő śěąě šăłőě şśńőćĺě ŋěłőŋśšřşłšĺćŋő, ŕőśłőńĳłş šőůŋőě řěÿěŋĺě —a ć łăęďőň łőŋłřěšŋőň śńşůăě ŋěĺğćěśšŋő. Ňőęŋő, őďŋăłő, ğăďăšĳś£ ćőŕřőśőň őą őŕřěďěńěŋĺĺ R, £ćń£¿źěčőś£ őŕšĺňăńĳŋżň ďń£ ğăďăŋŋőčő ňŋőęěśšćă (łńăśśă) ćőğňőęŋżţ řěÿěŋĺľ. Őąőğŋăůă£ şśřěďŋěŋĺě ŕő ¡šőňş ňŋőęěśšćş šřěşčőńĳŋżňĺ śłőąłăňĺ, ć łăůěśšćě şśńőćĺ£ ŋă R ŕőńşůăěň ⟨||a − —a||^2⟩ = Tr(X⟨A⟩X − 2X⟨B⟩) + Tr⟨—a—a^†⟩ = min_R . (11)

Řěÿă£ ¡šş ćăřĺăűĺőŋŋş¿ ğăďăůş ĺ şůĺšżćă£ ďőŕőńŋĺšěńĳŋőě şśńőćĺě δR = δR^†, ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ şřăćŋěŋĺě ŋă ňăšřĺűş X: ⟨A⟩X + X⟨A⟩ = ⟨B⟩ + ⟨B^†⟩. (12) Łńăśś ćőğňőęŋżţ řěÿěŋĺľ, ŕő łőšőřőňş ŕřőćőďĺšś£ şśřěďŋěŋĺě, śńěďşěš ćżąřăšĳ ĺğ ťĺğĺůěśłĺţ śőőąřăęěŋĺľ. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě šăłőčő řőďă ăŕřĺőřŋőľ ĺŋťőřňăűĺĺ, ďőŕőńŋĺšěńĳŋőľ ł ĺśţőďŋőľ ğăďăůě (5), őą£ğăšěńĳŋő ďń£ ń¿ążţ řěčşń£řĺğăűĺőŋŋżţ śţěň. Ğăňěšĺň, ćŕřőůěň, ůšő ďěšăńĳŋőľ ĺŋťőřňăűĺĺ ő łńăśśě řěÿěŋĺľ ŋă śăňőň ďěńě ŋě šřěąşěšś£. Ćśě, ůšő ŋěőąţőďĺňő ğŋăšĳ ő ćőğňőęŋżţ řěÿěŋĺ£ţ, ¡šő ŕěřćżľ ĺ ćšőřőľ ňőňěŋšż ăŕřĺőřŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ a, š.ł. šőńĳłő ¡šĺ ćěńĺůĺŋż ćţőď£š ć (11) (şůĺšżćă£ ćżřăęěŋĺ£ (9) ĺ (10) ďń£ A ĺ B). İšĺ ňőňěŋšż ňőęŋő ćżůĺśńĺšĳ ďń£ ŋěłőšőřőčő ňőďěńĳŋőčő łńăśśă, ćőśŕřőĺğćőď£źěčő őśŋőćŋżě ůěřšż ćőğňőęŋżţ řěÿěŋĺľ.

Ć łăůěśšćě šăłőčő łńăśśă ňż ćżąĺřăěň śşŕěřŕőğĺűĺ¿ ŋěśłőńĳłĺţ ńőřěŋűěćżţ ŕĺłőć, ĺňě¿źĺţ őďĺŋăłőćş¿ ÿĺřĺŋş γ: a(ϵ) = J∑ j=1 Z_j ϵ − ˙_j + iγ , (13)

čďě ŕőńőęěŋĺ£ ŕĺłőć ˙_j ĺ ĺţ ćżůěšż Z_i £ćń£¿šś£ śńşůăľŋżňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ ś ĺğćěśšŋżňĺ śšăšĺśšĺůěśłĺňĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ňĺ. Ňż ŕřěďŕőńăčăěň, ůšő ćśě ćżůěšż Z_j řăśŕřěďěńěŋż őďĺŋăłőćő ĺ ŋěğăćĺśĺňő ďřşč őš ďřşčă, ă śńěďőćăšěńĳŋő, ŋşęŋő ćśěčő ďćă ňőďěńĳŋżţ ŕăřăňěšřă, ⟨Z^2⟩ ĺ ⟨Z⟩, ůšőąż ŕőńŋőśšĳ¿ őŕĺśăšĳ şůăśšĺě ćěńĺůĺŋ Z_j ć łőřřěń£űĺőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ ⟨a(ϵ_1)a^∗(ϵ_2)⟩. Ŕřĺ ¡šőň ĺğ ŕřăćĺńă śşňň ďń£ śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, ∑_J j=1 Z_j = 1, śřăğş śńěďşěš ⟨Z⟩ = 1/J. Ŋăłőŋěű, ňż ŕřěďŕőńăčăěň, ůšő ŕőńőęěŋĺ£ ŕőń¿śőć ˙_j řăśŕřěďěńěŋż ŋěğăćĺśĺňő ĺ śőčńăśŋő ŋěłőšőřőňş ňőďěńĳŋőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿. Őďŋă ĺğ ŕřőśšěľÿĺţ ćőğňőęŋőśšěľ { řăśŕřěďěńěŋĺě Ńőřěŋűă ś ŋşńěćżň ňăšőęĺďăŋĺěň:

P (˙_j ) = 1 π˙_M 1 1 + (˙_j /˙_M )^2

, (14)

čďě ˙_M { őűěŋőůŋă£ ŕőńşÿĺřĺŋă śŕěłšřă.

Ŕőďůěřłŋěň ěźě řăğ, ůšő ňż ŋě ŕřěďŕőńăčăěň, ůšő ĺśłőňă£ śŕěłšřăńĳŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ć ďěľśšćĺšěńĳŋőśšĺ £ćń£ěšś£ śşŕěřŕőğĺűĺěľ ńőřěŋűěćżţ ŕĺłőć ğăďăŋŋőľ ŕőńşÿĺřĺŋż. Ňőďěńĳŋżľ śŕěłšř (13) ĺśŕőńĳğşěšś£ šőńĳłő ďń£ ćżůĺśńěŋĺ£ ŕěřćőčő ĺ ćšőřőčő ňőňěŋšőć ăŕřĺőřŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ a. Ć ćżąřăŋŋőň ŋăňĺ ąăğĺśě F_ϵ ¡šĺ ćěńĺůĺŋż ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ćěłšőř-śšőńąěű ĺ łćăďřăšŋş¿ ňăšřĺűş, łőňŕőŋěŋšż łőšőřżţ ćżůĺśń£ńĺśĳ ůĺśńěŋŋżň ĺŋšěčřĺřőćăŋĺěň. Ğăšěň ĺğ şřăćŋěŋĺľ (12) őŕřěďěń£ńăśĳ ňăšřĺűă X. Ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ ¡šőľ ňăšřĺűż ŕřőźě ćśěčő ŕřőĺğćěśšĺ şŋĺšăřŋőě ŕřěőąřăğőćăŋĺě ć śőąśšćěŋŋżľ ąăğĺś ňăšřĺűż ⟨A⟩, ć łőšőřőň řěÿěŋĺě şřăćŋěŋĺ£ (12) ňőęŋő ćżřăğĺšĳ £ćŋő (ÿšřĺţăňĺ ŕőňěůěŋż ňăšřĺůŋżě ¡ńěňěŋšż ć śőąśšćěŋŋőň ąăğĺśě ⟨A⟩; λ_i { śőąśšćěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ⟨A⟩):

X^′_{ij} =

B^′_{ij} + (B^∗_{ji})^′ λ_i + λ_j , 1 ≤ i, j ≤ N. (15) Ŕřěĺňşźěśšćő šăłőčő ŕőďţőďă ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŕř£- ňżň řěÿěŋĺěň (12) śőśšőĺš ć šőň, ůšő ćňěśšő řěÿěŋĺ£ śĺśšěňż N(N + 1)/2 şřăćŋěŋĺľ (∝ N^6 őŕěřăűĺľ) ďőśšăšőůŋő ďĺăčőŋăńĺğőćăšĳ ňăšřĺűş řăğňěřőň N × N (∝ N^3 őŕěřăűĺľ), ŕőśńě ůěčő ćőśŕőńĳğőćăšĳś£ ťőřňşńőľ (15) (∝ N^2 őŕěřăűĺľ).

Ňőęŋő ďőłăğăšĳ, ůšő ŕőńşůěŋŋă£ ťőřňşńă (15) őďŋőğŋăůŋő ďăěš łőŋěůŋżě ćżřăęěŋĺ£ ďń£ ćśěţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć X^′_{ij} , ŕőśłőńĳłş ğŋăňěŋăšěńĳ ć ŋěľ ćśěčďă ŕőńőęĺšěńěŋ. Šěň ŋě ňěŋěě ŕřőčřăňňŋă£ řěăńĺğăűĺ£ ňěšőďă ćśšřěšĺńăśĳ ś šřşďŋőśš£ňĺ, šăł łăł ůĺśńěŋŋőě řěÿěŋĺě śĺńĳŋő ŕőďćěřęěŋő őÿĺąłăň őłřşčńěŋĺ£, ćőğŋĺłă¿źĺň ć ŕřőűěśśě ďĺăčőŋăńĺğăűĺĺ. Ůšőąż ŕőďăćĺšĳ őÿĺąłĺ őłřşčńěŋĺ£, ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ŕřőčřăňňŋă£ ąĺąńĺőšěłă MPFR, řěăńĺğş- ¿źă£ ăřĺťňěšĺłş ś ůĺśńăňĺ ŕřőĺğćőńĳŋőľ šőůŋőśšĺ. Šĺŕĺůŋżľ řăśůěš ćłń¿ůăń őŕěřăűĺĺ ś ňăšřĺűăňĺ řăğňěřŋőśšĺ N ≈ 40, ¡ńěňěŋšż łőšőřżţ ćżůĺśń£ńĺśĳ śő 100 ďěś£šĺůŋżňĺ ğŋăłăňĺ. Ŕřĺ ¡šőň ďăńĳŋěľÿěě şćěńĺůěŋĺě šőůŋőśšĺ ĺńĺ ůĺśńă şřăćŋěŋĺľ ŋě ćńĺ£ńő ŋă řěğşńĳšăš.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011

Ĺśŕőńĳğş£ ŕőńşůěŋŋş¿ ňăšřĺűş X, şęě ŋěšřşďŋő ŕő ťőřňşńě (7) ćőśśšăŋőćĺšĳ śŕěłšřăńĳŋş¿ ŕńőšŋőśšĳ ŕő ĺňě¿źěľś£ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă. Ŕřĺ ¡šőň ć śńşůăě őąřăąőšłĺ ňăśśĺćă őďŋőšĺŕŋżţ ćţőďŋżţ ďăŋŋżţ ć śĺńş ńĺŋěľŋőśšĺ ğăďăůĺ ňăšřĺűş X ďőśšăšőůŋő ćżůĺśńĺšĳ őďŋőłřăšŋő. Ğďěśĳ ŋěőąţőďĺňő śďěńăšĳ ćăęŋş¿ őčőćőřłş. Śşźěśšćş¿źĺě ăńčőřĺšňż ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ £ćń£¿šś£ śşźěśšćěŋŋő ŋěńĺŋěľŋżňĺ, šăł łăł ćłń¿ůă¿š šřěąőćăŋĺě ŕőńőęĺšěńĳŋőśšĺ śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺ ćżŕőńŋěŋĺ£ ŕřăćĺńă śşňň ∫_{+∞} −∞ a(ϵ)dϵ = 1. Ć ŕřĺŋűĺŕě ćżŕőńŋěŋĺ£ ¡šĺţ şśńőćĺľ (łăł ĺ ń¿ążţ ďřşčĺţ šőůŋżţ śőőšŋőÿěŋĺľ) ć ŋăÿěľ śţěňě ňőęŋő ďőąĺšĳś£, ěśńĺ ćňěśšő ćżůĺśńěŋĺľ ŕő ťőřňşńě (7) ŋăľšĺ ĺğ ĺğćěśšŋőčő X śőąśšćěŋŋő řěčşń£řĺğş¿źĺľ ťşŋłűĺőŋăń R ĺ ĺśłăšĳ şśńőćŋżľ ňĺŋĺňşň (6) ŋă ňŋőęěśšćě ďőŕşśšĺňżţ řěÿěŋĺľ. Ć ŋăÿĺţ řăśůěšăţ, řěğşńĳšăšż łőšőřżţ ŕřĺćěďěŋż ŋĺęě, šăłĺţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őčřăŋĺůěŋĺľ ŋě ććőďĺńőśĳ. İšő ŕřĺćěńő, ć ůăśšŋőśšĺ, ł šőňş, ůšő ć ŋěłőšőřżţ őąńăśš£ţ śŕěłšřăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£ ŕřĺŋĺňăěš ŋěąőńĳÿĺě ŕő ňőďşń¿ ŋěťĺğĺůěśłĺě őšřĺűăšěńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£. §śŋő, ćŕřőůěň, ůšő ŕőĺśł şśńőćŋőčő ňĺŋĺňşňă ŋă ňŋőęěśšćě ŕőńőęĺšěńĳŋżţ řěÿěŋĺľ ŕřĺćěďěš ł šőňş, ůšő śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś ć şłăğăŋŋżţ őąńăśš£ţ őąřăšĺšś£ ć ŋşńĳ, ă őśšăńĳŋă£ ůăśšĳ čřăťĺłă ĺğňěŋĺšś£ ŋěśşźěśšćěŋŋő. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, ňăńă£ ćěńĺůĺŋă őšłńőŋěŋĺ£ ć őąńăśšĳ őšřĺűăšěńĳŋżţ ğŋăůěŋĺľ ŕőğćőń£ěš śďěńăšĳ ğăłń¿ůěŋĺě őą őąźěľ řăąőšőśŕőśőąŋőśšĺ śţěňż.

Ćăęŋżň ŕřěĺňşźěśšćőň ńĺŋěľŋőśšĺ ăńčőřĺšňă £ćń£ěšś£ šăłęě ćőğňőęŋőśšĳ ćőśśšăŋăćńĺćăšĳ ŋěŋőřňĺřőćăŋŋżě ĺ ğŋăłőŕěřěňěŋŋżě ćěńĺůĺŋż, šăłĺě, łăł ŋěďĺăčőŋăńĳŋżě łőňŕőŋěŋšż śŕěłšřăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ć ňŋőčőőřąĺšăńĳŋżţ ğăďăůăţ ĺ śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłă£ ťşŋłűĺ£.

Ŕěřěľďěň ł łőŋłřěšŋżň řěğşńĳšăšăň řăśůěšőć ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŋă ąěśłőŋěůŋőňěřŋőľ řěÿěšłě. Ďń£ řěÿěŋĺ£ şřăćŋěŋĺľ DMFT ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ŕřőčřăňňŋżľ łőňŕńěłś TRIQS (Toolkit for Research in Interacting Quantum Systems) [9], ĺśŕőńĳğş¿źĺľ ąĺąńĺőšěłş ALPS (Algorithms and Libraries for Physics Simulations) [10, 11]. Ŕřĺňěśŋă£ ğăďăůă řěÿăńăśĳ ňěšőďőň řăğńőęěŋĺ£ ŕő ťşŋłűĺĺ čĺąřĺďĺğăűĺĺ [12] ś ŋăłőŕńěŋĺěň śšăšĺśšĺłĺ ć ŕřěďśšăćńěŋĺĺ őřšőčőŋăńĳŋżţ ŕőńĺŋőňőć [13].

Ďń£ ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ śŕěłšřăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ ňőďěńĳŋőě řăśŕřěďěńěŋĺě ś ŕăřăňěšřăňĺ γ = 0.1, ˙_M = 1.7. Ňăšřĺűă łőćăřĺăűĺľ ďń£ ŕřőśšőšż ŕřěďŕőńăčăńăśĳ ďĺăčőŋăńĳŋőľ ś ćěńĺůĺŋőľ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć ŋă şřőćŋě 10^{−5}. Ůšőąż ŕřőćěřĺšĳ ŕřăćĺńĳŋőśšĳ őŕřěďěńěŋĺ£ ¡šőľ ćěńĺůĺŋż (ćłń¿ůăćÿěľ śšőţăśšĺůěśłĺě ÿşňż QMC ĺ, ćőğňőęŋő, ďřşčĺě śćőľśšćěŋŋżě łőŋłřěšŋőľ ůĺśńěŋŋőľ řěăńĺğăűĺĺ őÿĺąłĺ), ňż śřăćŋĺćăńĺ ćţőďŋżě ďăŋŋżě ĺ \śčńăęěŋŋş¿" ťşŋłűĺ¿ Čřĺŋă, ŋăľďěŋŋş¿ ŕőďśšăŋőćłőľ ć ťőřňşńş (4) ćżůĺśńěŋŋőľ śŕěłšřăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ. Ŋăĺąőńĳÿěě őšłńőŋěŋĺě \śčńăęěŋŋőľ" ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă őš ĺśţőďŋőľ őłăğăńőśĳ ŋă şřőćŋě 10^{−2}, ă šĺŕĺůŋőě { ŋă şřőćŋě 10^{−3}. İšő ŕőďšćěřęďăěš ŕřăćĺńĳŋőśšĳ ćżąőřă ňăšřĺűż łőćăřĺăűĺľ. (Ŋăŕőňŋĺň, ůšő ďĺăčőŋăńĳŋżě ňăšřĺůŋżě ¡ńěňěŋšż ŕőśńěďŋěľ łćăďřăšĺůŋż ŕő ćěńĺůĺŋě őÿĺąłĺ ćţőďŋżţ ďăŋŋżţ.) Ążńő ŕřőćěřěŋő ĺ šő, ůšő ćżąőř ćěńĺůĺŋ ŕăřăňěšřőć ňőďěńĳŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£, łăł ĺ ňăšřĺűż łőćăřĺăűĺľ, ćńĺ£ěš ŋă řěğşńĳšăš ŋě śĺńĳŋő.

Ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő őŕĺśăŋŋżľ ňěšőď őŕšĺňăńĳŋőľ řěčşń£řĺğăűĺĺ ďěľśšćĺšěńĳŋő ŕőğćőń£ěš ćőśśšăŋăćńĺćăšĳ ŕĺłőćş¿ śšřşłšşřş ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ. Šĺŕĺůŋă£ ćőśśšăŋőćńěŋŋă£ śŕěłšřăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£, śőďěřęăźă£ šăłş¿ śšřşłšşřş, ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś. 1. Ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺĺ U ďő ćěńĺůĺŋż, ŕřěćżÿă¿- źěľ łřĺšĺůěśłş¿, ć śŕěłšřě ŕő£ćń£ěšś£ źěńĳ, ă ŕĺłőćă£ śšřşłšşřă ĺśůěğăěš. Őšňěšĺň, ůšő ŕőńşůěŋŋă£ ŋăňĺ śŕěłšřăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£ őšńĺůăěšś£ őš řěğşńĳšăšőć D-DMRG-řăśůěšă: śŕěłšřăńĳŋżě ŕĺłĺ řăğňżšż, ă śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś ć őąńăśšĺ ŕśěćďőźěńĺ ć ŕőńşůěŋŋőň ŋăňĺ śŕěłšřě ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńĳÿě, ůěň ďń£ D-DMRG. İšĺ őšńĺůĺ£ ść£ğăŋż ŋě šőńĳłő ś ţăřăłšěřŋżň ďń£ řěčşń£řĺğăűĺĺ śčńăęĺćăŋĺěň ğăćĺśĺňőśšěľ, ŋő ĺ ś ťĺğĺůěśłĺ ğŋăůĺňżňĺ ¡ťťěłšăňĺ łőŋěůŋőľ šěňŕěřăšşřż.

Ćőğňőęŋőśšĳ ĺśśńěďőćăšĳ ŕĺłőćş¿ śšřşłšşřş ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ, ĺśţőď£ ĺğ řěğşńĳšăšőć QMC-řăśůěšőć, ŕőğćőńĺńă ŕřőśšżň őąřăğőň ĺğşůĺšĳ ćőŕřőś ő ść£ğĺ űěŋšřăńĳŋőčő \łőŋďőćśłőčő" ŕĺłă ĺ ŕĺłőć ć ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋăţ. Ďń£ U = 4.8t (š.ě. ďń£ śĺśšěňż ś ćżřăęěŋŋőľ ŕĺłőćőľ śšřşłšşřőľ, ŕřěďśšăćńěŋŋőľ ŋă řĺś. 1) ążń ŕřőćěďěŋ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżľ QMC-řăśůěš ďń£ ĺśłşśśšćěŋŋő śčěŋěřĺřőćăŋŋőľ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ, śőőšćěšśšćőćăćÿěľ śŕěłšřăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ ąěğ űěŋšřăńĳŋőčő ŕĺłă. Šěţŋĺůěśłĺ ŕřĺ ¡šőň ŕőśńě ďőśšĺęěŋĺ£ śăňőśőčńăśőćăŋĺ£ ążńă ŕőśšřőěŋă śŕěłšřăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£, ŕřĺćěďěŋŋă£ ŋă řĺś. 1 ĺ 2 (šőŋłĺľ ŕşŋłšĺř). Űěŋšřăńĳŋżľ ŕĺł ŋă ŕőśńěďŋěľ ążń ğăňěźěŋ śčńăęěŋŋżň şůăśšłőň (řĺś. 2, ęĺřŋă£ ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£). Ĺğ ¡šőľ ňőďĺťĺűĺřőćăŋŋőľ śŕěłšřăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ ŕő ťőřňşńăň (4) ĺ (3) ążńă ćżůĺśńěŋă ŋőćă£ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋă£ ťşŋłűĺ£ ~´. Ďń£ ŕřĺňěśŋőľ ğăďăůĺ (2) ś ~´ ŕřĺ ŕőňőźĺ QMC ążńă řăśśůĺšăŋă ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă ~g, ă ĺğ ŋěě ćőśśšăŋőćńěŋă ňőďĺťĺűĺřőćăŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ~a, ŕőłăğăŋŋă£ ŋă řĺś. 2 śŕńőÿŋőľ ńĺŋĺěľ. Ğăňěšĺň, ůšő ŕřőűěďşřă şďăńěŋĺ£ űěŋšřăńĳŋőčő ŕĺłă, ćőőąźě čőćőř£, śőŕřőćőęďăěšś£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011

Řĺś. 2. Ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ őďŋőğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ś ŕőńőćĺŋŋżň ğăŕőńŋěŋĺěň ŋă ąěśłőŋěůŋőňěřŋőľ řěÿěšłě Ąěšě ŕřĺ U = 2.4, t = 0.5. Šőŋłĺľ ŕşŋłšĺř { řěğşńĳšăš DMFT + CTQMC + őŕšĺňăńĳŋă£ řěčşń£- řĺğăűĺ£ (šěňŕěřăšşřă T = 0.01). Ęĺřŋżľ ŕşŋłšĺř { ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ a(ϵ) ŕőśńě şďăńěŋĺ£ űěŋšřăńĳŋőčő ŕĺłă. Śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ { ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ~a(ϵ)

ŕőšěřěľ ŋěąőńĳÿőľ ůăśšĺ śŕěłšřăńĳŋőčő ćěśă. Ćőśśšăŋőćĺšĳ śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś ňőęŋő ďőňŋőęěŋĺěň ~´ ŋă śőőšćěšśšćş¿źĺľ ŋőřňĺřőćőůŋżľ ťăłšőř. Őďŋăłő, łăł ążńő ŕřőćěřěŋő, šăłă£ ŕěřěŋőřňĺřőćłă ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ňěŋ£ěš řěğşńĳšăšă ďń£ ~a.

Ćĺďŋő, ůšő űěŋšřăńĳŋżľ ŕĺł ŕřăłšĺůěśłĺ őšśşšśšćşěš ŋě šőńĳłő ć śŕěłšřăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ, śőőšćěšśšćş¿źěľ čĺąřĺďĺğăűĺĺ ~´, ŋő ĺ ć ĺšőčőćőň śŕěłšřě ~a. Šăłĺň őąřăğőň, ść£ğăŋŋżě ś ŕěřěćőřőšőň śŕĺŋă ¡ťťěłšż (Łőŋďő-ŕřőűěśśż), őšćěšśšćěŋŋżě ğă ťőřňĺřőćăŋĺě űěŋšřăńĳŋőčő łćăğĺůăśšĺůŋőčő ŕĺłă, ĺğ śĺśšěňż ŕőńŋőśšĳ¿ şďăńěŋż. Šěň ŋě ňěŋěě ŕĺłőćă£ śšřşłšşřă ŕőďğőŋ śőţřăŋ£ěšś£, šőńĳłő ůăśšőšż ŕĺłőć ŋěśłőńĳłő şňěŋĳÿěŋż, ĺğ-ğă ůěčő śăňĺ ŕĺłĺ őłăğżćă- ¿šś£ ąőńěě ćżřăęěŋŋżňĺ. Ňż ŕřĺţőďĺň ł ćżćőďş ő šőň, ůšő, ćőŕřěłĺ ćżśłăğăŋŋżň řăŋěě ŕřěďŕőńőęěŋĺ- £ň, ŕĺłőćă£ śšřşłšşřă ŕőďğőŋ ŋě ść£ğăŋă ŋăŕř£ňş¿ ś łćăğĺůăśšĺůŋżň ŕĺłőň ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ.

Šěň ŋě ňěŋěě ŋěŋşńěćă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż ŕőďğőŋ ćăęŋă, ŕőśłőńĳłş ŕřĺ ťőřňĺřőćăŋĺĺ źěńĺ ¡šă śšřşłšşřă ŕřőŕăďăěš. Ŕő-ćĺďĺňőňş, ćăęŋżň £ćń£ěšś£ ŋě śőąśšćěŋŋő łćăğĺůăśšĺůŋżľ ŕĺł, ă őąźěě ůĺśńő śőśšő£ŋĺľ ć ďőśšăšőůŋő ÿĺřőłőľ őąńăśšĺ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ (š.ě. ć őąńăśšĺ ŕőř£ďłă ÿĺřĺŋż ŕśěćďőźěńĺ). Ďń£ ĺśśńěďőćăŋŋőčő ŋăňĺ śńşůă£ łőŋěůŋőľ šěňŕěřăšşřż śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś ć őąńăśšĺ ŕśěćďőźěńĺ śşźěśšćěŋŋő őšńĺůěŋ őš ŋşń£. Ŕő- ¡šőňş şďăńěŋĺě űěŋšřăńĳŋőčő ŕĺłă ŕřĺćőďĺš šőńĳłő ł śřăćŋĺšěńĳŋő ŋěąőńĳÿőňş şňěŋĳÿěŋĺ¿ łőńĺůěśšćă ¡šĺţ śőśšő£ŋĺľ ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, şňěŋĳÿěŋĺ¿ ůăśšőš ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż. Ć řěăńĳŋżţ ňăšěřĺăńăţ šăłă£ śĺšşăűĺ£ ţăřăłšěřŋă ďń£ ŕńăğňőŋŋżţ ćőğąşęďěŋĺľ, ŋă ůăśšőšż łőšőřżţ Łőŋďő-ŕřőűěśśż ğăňěšŋőčő ćńĺ£ŋĺ£ ŋě őłăğżćă¿š. Šăłĺň őąřăğőň, ŋăÿ řěğşńĳšăš śćĺďěšěńĳśšćşěš ć ŕőńĳğş šőčő, ůšő ğă ťőřňĺřőćăŋĺě ŕĺłőćőľ śšřşłšşřż ţăąąăřďőćśłĺţ ŕőďğőŋ őšćěšśšćěŋŋż ğăř£ďőćżě, ă ŋě śŕĺŋőćżě ćőğąşęďěŋĺ£.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż Ă.Ĺ. Ńĺţšěŋÿšěľŋş, Ň.Ĺ. Łăűŋěńĳśőŋş, Ğ. Ąĺřňăŋ ĺ Ľ. Ňřăćńě ğă ŕřőďşłšĺćŋżě őąśşęďěŋĺ£. Řăąőšă ążńă ŕőďďěřęăŋă Ŕřőčřăňňőľ ŕőďďěřęłĺ ŋăşůŋżţ ÿłőń (# ŊŸ- 4895.2010.2), Ťőŋďőň ŋěłőňňěřůěśłĺţ ŕřőčřăňň \Ďĺŋăśšĺ£" ĺ ŘŤŤĹ (čřăŋš # 11-02-01443-a), ă šăłęě ťřăŋűşğśłĺňĺ ťőŋďăňĺ ANR (ŕřőěłš CorrelMat) ĺ IDRIS/GENCI (ŕřőěłš # 20111393).

1. A. Georges, G. Kotliar, W. Krauth, and M. J.

Rozenberg, Rev. Mod. Phys. 68, 13 (1996).

2. E. Gull, A. J. Millis, A. I. Lichtenstein et al., Rev. Mod.

Phys. 83, 349 (2011).

3. G. Kotliar, S. Y. Savrasov, K. Haule et al., Rev. Mod.

Phys. 78, 865 (2006).

4. X. Y. Zhang, M. J. Rozenberg, and G. Kotliar, Phys.

Rev. Lett. 70, 1666 (1993).

5. M. Karski, C. Raas, and G. S. Uhrig, Phys. Rev. B 72, 113110 (2005).

6. M. Karski, C. Raas, and G. S. Uhrig, Phys. Rev. B 77, 075116 (2008).

7. M. Jarrell and J. E. Gubernatis, Phys. Rep. 269, 133 (1996).

8. Ă. Ŋ. Šĺţőŋőć, Ć. §. Ăřśěŋĺŋ, Ňěšőďż řěÿěŋĺ£ ŋěłőřřěłšŋżţ ğăďăů, Ň.: Ŋăşłă, 1979.

9. M. Ferrero and O. Parcollet (čőšőćĺšś£ ł ŕşąńĺłăűĺĺ). 10. A. F. Albuquerque, F. Alet, P. Corboz et al., J. Magn.

Mag. Mater. 310, 1187 (2007).

11. B. Bauer, L. D. Carr, H. G. Evertz et al., J. Stat. Mech.

2011, P05001 (2011).

12. P. Werner, A. Comanac, L. de’Medici et al., Phys. Rev.

Lett. 97, 076405 (2006).

13. L. Boehnke, H. Hafermann, M. Ferrero et al., Phys. Rev.

B 84, 075145 (2011).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011