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Zusammenfassung

Ziel dieses Teilprojekts war es, mit Hilfe von Quanten-Monte-Carlo(QMC)- Si-

mulationen des dreidimensionalen Hubbardmodells zu untersuchen, welche Rolle

elektronische Korrelationen f

�

ur den den Metall-Isolator-

�

Ubergang in V

2

O

3

und

anderen

�

Ubergangsmetall-Chalkogeniden spielen. Weiterhin sollte ein Vergleich

der { im Prinzip { exakten QMC-Resultate mit verschiedenen approximativen

Methoden, insbesondere mit der Dynamischen Molekularfeldtheorie (DMFT),

Aufschl

�

usse

�

uber die Zuverl

�

assigkeit dieser Methoden erbringen.

Bereits in der ersten F

�

orderperiode wurde mit Hilfe von QMC-Daten f

�

ur die

Spinkorrelationsfunktion f

�

ur gro�e Abst

�

ande das magnetische Phasendiagramm

des dreidimensionalen Hubbardmodells mit einer Genauigkeit berechnet, die weit

�

uber diejenige fr

�

uherer QMC-Simulationen hinausging. Es zeigte sich dabei, da�

die in diesen Arbeiten berechneten N�eeltemperaturen als bei weitem zu hoch

angesehen werden mu�, was haupts

�

achlich an den zu kleinen Systemen liegen

d

�

urfte, die in diesen Untersuchungen verwendet wurden.

In der zweiten F

�

orderperiode ist es gelungen, die magnetische Phasengrenze

unter Verwendung der spezi�schen W

�

arme mit erheblich besserer Genauigkeit zu

bestimmen. Die beiden Methoden { magnetischer Strukturfaktor zum einen und

spezi�sche W

�

arme zum anderen { ergaben im Rahmen der numerischen Genauig-

keit

�

ubereinstimmende Resultate und best

�

atigten sich somit gegenseitig. Dar

�

uber

hinaus konnte auch der Metall-Isolator-

�

Ubergang in der paramagnetischen Phase

oberhalb der N�eel-Temperatur quantitativ untersucht werden. Hierbei haben wir

uns auf die elektronische Kompressibilit

�

at gest

�

utzt, da sich die Berechnung der

DC-Leitf

�

ahigkeit (mit der erforderlichen Genauigkeit) als zu aufwendig erwies.

Ergebnisse

Im Phasendiagramm von V

2

O

3

�nden sich oberhalb einer antiferromagnetisch

geordneten Tieftemperaturphase sowohl eine metallische und als auch eine iso-

1



lierende paramagnetische Phase. Der

�

Ubergang zwischen diesen beiden Phasen

wird allein durch

�

au�eren Druck bewirkt, welcher zu einem gr

�

o�eren

�

Uberlapp der

atomaren Orbitale benachbarter Atome und somit auch zu einem gr

�

o�eren H

�

upf-

matrixelement der Elektronen f

�

uhrt. Es liegt daher nahe, diesen Metall- Isolator-

�

Ubergang als klassischen Mott-Hubbard-

�

Ubergang zu interpretieren. Das Ziel des

Teilprojekts war es, mit Hilfe von Quanten-Monte-Carlo-Simulationen das Pha-

sendiagramm des dreidimensionalen Hubbard-Modells zu bestimmen, und zu un-

tersuchen, inwieweit sich Parallelen zu dem experimentell beobachteten Phasen-

diagramm von V

2

O

3

ergeben. F

�

ur die QMC-Simulationen wurde der von Hirsch

entwickelte Determinanten-Algorithmus [1] verwendet, mit dem man beliebige

Erwartungswerte, insbesondere statische und dynamische Korrelationsfunktio-

nen bei endlichen Temperaturen berechnen kann. Die QMC-Simulationen wa-

ren sehr rechenzeitaufwendig, insbesondere f

�

ur die gro�en Systeme von 8

3

und

10

3

Pl

�

atzen. Hier wurden typischerweise 1000 Warmup-Sweeps (ohne Messun-

gen) und ca. 300 Messungen im Abstand von je 20 Sweeps durchgef

�

uhrt. Eine

einzige solche Simulation beanspruchte in etwa 600 Stunden CPU-Zeit auf dem

52-Knoten-Parallelrechner.

In der ersten F

�

orderperiode wurde die Phasengrenze zwischen dem nichtma-

gnetischen Bereich oberhalb der N�eelTemperatur T

N

und der antiferromagnetisch

geordneten Phase durch Extrapolation des magnetischen Strukturfaktors S(Q)

zu unendlich gro�en Systemen hin bestimmt. Dazu wurden Simulationen auf Git-

tern von N = 4

3

bis 12

3

Pl

�

atzen durchgef

�

uhrt. Angesichts der Schwierigkeiten,

welche mit der Finite-Size-Extrapolation des Strukturfaktors verbunden waren,

war es ratsam, die so bestimmte Phasengrenze mit Hilfe einer unabh

�

angigen

Gr

�

o�e zu

�

uberpr

�

ufen. Wir haben dazu die spezi�sche W

�

arme verwendet, welche

wir aus den (extrem genauen) QMC-Daten f

�

ur die Energie gem

�

a� c

V

= @E=@T

berechnet haben. Um die bei naivem numerischen Di�erenzieren auftretenden

Fehler zu reduzieren, haben wir eine Maximum-Entropie-artige Methode verwen-

det, bei der a-priori-Informationen (z.B. da� die spezi�sche W

�

arme positiv ist)

ausgenutzt werden. Aus dem bei endlichen Systemen auftretenden Maximum der

spezi�schen W

�

arme entwickelt sich im thermodynamischen Limes eine Singula-

rit

�

at, welche den Phasen

�

ubergang kennzeichnet. Im Gegensatz zum magnetischen

Strukturfaktor erwiesen sich die Finite-Size-Korrekturen beim Maximum der spe-

zi�schen W

�

arme als relativ unproblematisch, wodurch die Genauigkeit bei der

Bestimmung von T

N

erheblich gesteigert werden konnte. Das aus diesen Daten

gewonnene magnetische Phasendiagramm des dreidimensionalen Hubbardmodells

ist in Abb. 7. 1 dargestellt. Zum Vergleich sind neben unseren Daten auch die Re-

sultate aus fr

�

uheren QMC-Simulationen, sowie einige N

�

aherungen und Grenzf

�

alle

eingezeichnet.

Der eigentliche Mott-Hubbard-

�

Ubergang kann nur im Temperaturbereich ober-

halb der antiferromagnetisch geordneten Phase untersucht werden. Wenn die

Wechselwirkungsst

�

arke U einen kritischen Wert

�

ubersteigt, erwartet man einen

{ sprunghaften oder kontinuierlichen {

�

Ubergang von einem paramagnetischen

2
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Abbildung 7. 1: Magnetisches Phasendiagramm des halbgef

�

ullten Hubbardmo-

dells: eigene QMC-Resultate (schwarze Kreise), QMC [1] (wei�e Dreiecke), QMC

[2] (schwarze Dreiecke), DMFT [3] (wei�e Kreise), DMFT [4] (wei�e Quadra-

te), modi�zierte Hartree-Fock-Theorie [5] (durchgezogene Kurve), Heisenber-

glimes, T

N

= 3:83t

2

=U (gestrichelte Kurve), Weiss'sche Molekularfeldtheorie,

T

mf

N

= 6t

2

=U (gepunktete Kurve).

Leiter zu einem paramagnetischen Isolator [6]. Die Berechnung der Leitf

�

ahig-

keit mittels QMC-Simulationen erfordert nicht nur die Berechnung von dynami-

schen Strom-Strom-Korrelationsfunktionen, sondern auch deren analytische Fort-

setzung hin zu reellen Frequenzen (mit der Maximum-Entropie-Methode) sowie

Sorgfalt bei den Grenz

�

uberg

�

angen ! ! 0 und L!1. Um diesen Schwierigkeiten

aus dem Weg zu gehen, haben wir uns bei der Untersuchung des Mott-Hubbard-

�

Ubergangs auf die elektronische Kompressibilit

�

at � = @n=@� gest

�

utzt. Dies ist in-

sofern zul

�

assig und sinnvoll, als bei einem korrelationsgetriebenen Metall-Isolator-

�

Ubergang { anders als etwa beim unordnungsinduzierten Anderson-

�

Ubergang {

eine Ladungsanregungsl

�

ucke auftritt, welche nicht nur zu einem Verschwinden

der Leitf

�

ahigkeit sondern auch der elektronischen Kompressibilit

�

at f

�

uhrt. Gl

�

uck-

licherweise kann die Teilchendichte n(�) und somit � mittels QMC-Simulationen

sehr pr

�

azise berechnet werden, vorausgesetzt man bleibt nahe genug bei halber

Bandf

�

ullung, um das Minuszeichenproblem zu vermeiden. Abb. 7. 2 zeigt die

Teilchendichte in Abh

�

angigkeit von � f

�

ur einige Werte von U . Aus diesen Daten

ist die Kompressibilit

�

at berechnet, die in Abb. 7. 3 als Funktion der Wechselwir-

kungsst

�

arke U dargestellt ist.

Man sieht, da� der Metall-Isolator-

�

Ubergang etwa im Berech U ' 9 � 11

statt�ndet. Es gibt keine Anzeichen f

�

ur einen scharfen oder gar sprunghaften

�

Ubergang, es handelt sich eher um eine Art cross-over, wie er auch im Rahmen

3



�� U=2
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Abbildung 7. 2: Teilchendichte n als Funktion des chemischen Potentials � f

�

ur

U = 3; 4; 5; 6; 7; 8; 9; 10; 12 (von oben nach unten), T = 0:45 und L = 4.

der DMFT f

�

ur gen

�

ugend hohe Temperaturen vorhergesagt wird [7]. Der

�

Ubergang

erster Ordnung, den DMFT-Rechnungen f

�

ur antiferromagnetisch frustrierte Sy-

teme bei tiefen Temperaturen prognostizieren, ist o�ensichtlich beim einfachen

kubischen Hubbardmodell durch die antiferromagnetische Tieftemperaturphase

maskiert und w

�

urde erst durch Frustration derselben, etwa durch zus

�

atzliches

langreichweitiges H

�

upfen, in Erscheinung treten.

Eine ausf

�

uhrliche Dokumentation der in diesem Teilprojekt durchgef

�

uhrten

Arbeiten unter besonderer Ber

�

ucksichtigung von Details der Implementierung

und numerischen Auswertung �ndet man in der Dissertation von Dr. R. Staudt

[8]. Dar

�

uber hinaus wurden die Resultate in [9] und [10] ver

�

o�entlicht.

Kooperationen

Bei unseren Untersuchungen im Zusammenhang mit der DMFT haben wir sehr

von der Zusammenarbeit mit den Mitarbeitern von Prof. D. Vollhardt am Lehr-

stuhl f

�

ur Theoretische Physik III der Universit

�

at Augsburg pro�tiert.
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