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1 . Einleitung

1 .1 . Korrelierte Fermionen

Korrelationseffekte spielen eine wichtige Rolle in fermionischen Vielteilchensy-
stemen . Selbst ohne Wechselwirkung zwischen den Teilchen führt das Pauliprinzip
zu räumlichen Korrelationen. Wechselwirkungen, insbesondere kurzreichweitige,
verstärken fliese Effekte . In vielen Fällen versagen daher Einteilchenmodelle,
bei denen ein Teilchen im mittleren Feld vieler anderer Teilchen betrachtet wird
(Hartree-Fock-Näherung) . So sind z.B. für den Magnetismus in Metallen vor allem
die stark lokalisierten Elektronen in den d-Bändern verantworlich. Die Coulomb-
Wechselwirkung zwischen ihnen ist wegen des geringen Überlapps der Wellen-
funktionen und der starken Abschirmung durch die s- und p-Elektronen ebenfalls
quasi lokal, weshalb die Korrelationseffekte eine entscheidende Bedeutung erlan-
gen. Das wohl einfachste Modell zur Beschreibung korrelierter Fermionen ist das
Hubbardmodelll . Bei diesem werden statt der d-Elektronen zur Vereinfachung s-
Elektronen mit nur zwei Zuständen pro Orbital (Spin up (T) und Spin down (1)}
betrachtet. im Formalismus der 2. Quantisierung ist dann der Wechselwirkungan-
teil des Hamiltonoperators:

HW _-. 1E EV(ijkl)ctc3a,cla'ckc
m3kl co~

V(ijkl) = ezf

	

*(x
- R,)V(xr -R j)4 {x1- RI)4~(x
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(1.1)
~x_xr

ei, bzw. e=o, ist der Vernichter bzw. Erzeuger des Wannierzustands «I(x --- R,)
mit Spinzustand o auf dem Gitterplatz i. Wegen der starken Lokalisierung der
Wechselwirkung wird als starke Einschränkung in (1.1) V(iiii) = U und sonst
V(ijkl) = © gesetzt, d.h. es werden nur on-aite-Wechselwirkungen zugelassen.
Damit wird der Wechselwirkungsanteil

HW = UE nilnil



mit dem "Teilchenzähler" niar = ci civ. Der Term für die kinetische Energie lautet

in der Ortsdartstellung :

$K = E tijciacio,
Va

Meistens werden nur Übergänge zwischen Nächsten-Nachbar-Plätzen zugelassen,
und der "hopping"-Parameterwird konstant zu ---t gewählt (nearest-neighbor hop-

ping) . Der Hamiltonian des Hubbardmodells ist also insgesamt:

H = _-t E (c~.c~Q -i- c!QCiQ) f- UE niTnij

	

'	(1 .4)
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(Dabei steht "()" für Paare nächster Nachbarn.) Man nimmt an, daß das Hub-
bardmodell und seine Erweiterungen geeignet sind, wichtige Eigenschaften von
Elektronensystemen mit engen Energiebändern und daraus hervorgehende kollek-
tive Phänomene wie Magnetisierung, Isolator-Metall-Ubergang, Supraleitung u.a .
zu beschreiben. Außerdem findet es Anwendung als Modell für festes und füssiges
3He und ist Bestandteil. des Andersonmodells für schwere Fermionen.

Obwohl das Modell eine sehr einfache Form besitzt, ist nur für den eindimen-
sionalen Fall die exakte Lösung des Grundzustandes bekannt2 . Der Betre-Ansatz
von Lieb und Wu liefert das Energiespektrum und andere Größen wie das chemi
sche Potential und die magnetische Suszeptibilität, macht aber keine Aussagen
über Korrelationsfunktionen . Lieb und Wu zeigten, daß das eindimensionale Hub-
baxdmodell bei U > 0 für keinen Wert der Elektronendichte einen Metall-Isolator-
Übergang aufweist . Exakte Diagonalisierungen wurden bei kleinen Systemen (bis
zu 12 Gitterplätzen) sowohl für den Grundzustand als auch bei endlichen Tempe-
raturen durchgeführt51s.

In höheren Dimensionen wurden verschiedene Näherungsmethodenzur Unter-
suchung des Hubbardmodells herangezogen, so z.B . Mean-Field-Theorien, Varia-
tions- und Störungsrechnungen u.a.. Die Mean-Field-Theorien liefern wegen der
starken Korrelationsef£ekte i.a. keine guten Ergebnisse, den Störungsrechnungen
fehlen außer im Grenzfall schwacher Wechselwirkung "kleine" Entwicklungspa-
rameter. Variationsrechnungen sind sehr schwierig durchzuführen. Die exakte
Auswertung der Gutzwiller-Variationswellenfunktion gelang im eindimensionalen



Fal17; die Korrelationsfunktionen, insbesondere die Spin-Spin-Korrelation, stehen
zumindest für den Fall ut, --+ 0 in sehr guter Übereinstimmung mit numerischen
und exakten Ergebnissen. Die Variationsenergien weisen allerdings z.T . relativ
große Abweichungen von den exakten Resultaten auf. In dem Grenzfall IT -} 0
läßt sich (7. .4) im Fall des halbgefüllten Bandes (n =- N (nii -{- nzl) = 1) in
das antiferromagnetische Heisenbergmodell transformieren :

SAFES = J L(sis.7 - I
0j) 4

Dabei ist J = 4U , 9i sind Heisenbergspins.

Bis heute liegen also nicht sehr viele gesicherte Erkenntnisse über die Eigen-
schaften des Hubbardmodells vor. Andererseits hat das Interesse an korrelierten
Fermionen vor allem durch die Entdeckung der Hochtemperatur-Supraleitung8
stark zugenommen . Man hofft, durch das Studium des Hubbardmodells und seiner
Erweiterungen (mehrere Bänder, Nächste-Nachbar-Abstoßung u.a.) Erkenntnisse
über den Paarungsmechanismus von Cooper-Paaren zu erlangen .9

1.2. Problemstellung

Die Untersuchung endlicher Systeme ist ein wichtiger Ansatzpunkt zur Be-
stimmung der Eigenschaften des Hubbardmodells, da exakte Lösungen für d > 1
nicht bekannt sind, und andere Methoden unkontrollierte Näherungen enthalten.
Exakte Diagonalisierungen des Hamiltonians stoßen insbesondere in höheren Di-
mensionen wegen der exponentiell wachsenden Rechenzeit schnell an die Grenzen
ihrer Anwendbarkeit. Aus diesem Grund bietet sich die Methode der Monte-
Carlo-Simulation an. Dazu wurden in den letzten Jahren verschiedene Verfahren
entwickelt. Für eindimensionale Systeme gibt es Algorithmen, bei denen die
Rechenzeit linear mit der Systemgröße wächst, und Ketten mit bis zu 40 Git-
terplätzen wurden damit simuliert10 . In höheren Dimensionen sind so schnelle
Algorithmen nicht bekannt. In dieser Arbeit wird ausgehend von dem Funktional-

. niegral Formalismus" ein Maate-Carlo-'herfahren entwickelt. Dabei wandelt eine



diskrete Hubbard-Stratonoaich Transformation das Modell in ein Einteilchenpro-

blem mit Kopplung an ein zeitabhängiges äußeres Isingspin-Hilfsfeld um. Die

Einteilchen-Greensfunktionen und daraus die statistischen Gewichte der Isingspin-

Konfigurationen werden für festes Hilfsfeld exakt berechnet. Es handelt sich hier-
bei um ein großkanonisches Ensemble, die Teilchendichte wird über das chemi-
sche Potential gesteuert. Die Rechenzeit wächst bei diesem Algorithmus kubisch
mit der Systemgröße. Seine Anwendbarkeit ist daher auf relativ kleine Systeme
(Größenordnung : 100 Gitterplätze) begrenzt, was aber über die Möglichkeiten
exakter Diagonalisierung weit hinausgeht und Rückschlüsse auf den thermody-
namischen Limes zuläßt .

Bei der Entwicklung des Algorithmus' wurde Wert auf eine möglichst brei-
te Anwendbarkeit gelegt, um ihn für Änderungen und Erweiterungen des Mo-
dells offen zu halten . Nach der Beschreibung des Formalismus' für die Monte
Garlo-Prozedur wird die Bestimmung der gleichzeitigen und zeitabhängigen 4bser-
vablen erläutert. Das Verfahren wird zunächst auf das Hubbardmodell mit halber
Bandfüllung (ra = 1.) für den ein-, zwei- und dreidimensionalen Fall mit bis zu
64 Gitterplätzen angewandt. Für Tests des Algorithmus' und des Programms
können die Ergebnisse aus dem eindimensionalen Fall mit exakten Resultaten für
endliche Systeme6,6 und dem thermodynamischen Limes2,4 verglichen werden. In
höheren Dimensionen liegen numerische Resultate zum Vergleich vor16-1$ . An-
schließend werden Verbesserungen des Verfahrens zur Erhöhung der numerischen
Stabilität bei tiefen Temperaturen und zur Steigerung der Effektivität dargestellt.
Eine Anwendung des Programms ist die Untersuchung von Korrelationsfunktio-
nen, insbesondere der Spin-Spin-Korrelation für den Fall d = X . Die Ergebnisse
werden in Kapitel 7 vorgestellt und mit den Korrelationsfunktionen der Gutzwiller-
Vaziationswellenfunktion bzw. mit Aussagen von Renormierungsgruppenrechnun-
gen verglichen. Eine Beschreibung des Programms befindet sich im Anhang .



2 . Formalismus des Monte-Carlo-Verfahrens

2.1 . Monte-Carlo-Methoden

Monte-Caxlo(MC)-Simulationen dienen der Bestimmung thermodynamischer Er-
wartungswerte physikalischer Größen eines Modells. Der Erwartungswert einer

Größe O wird gegeben durch:

(O)

	

ZJ dzo(x)P(x)

	

,

	

Z=J dxP(x)_

	

(2.1)

x = (x1 . . . xf) sind die Systemvariablen, f ist die Anzahl der Freiheitsgrade,

P(x) - e--ßB(O) ist der Gewichtsfaktor (Boltzmanngewicht) einer Konfiguration

x mit der Energie E(x). Das Integral Z ist die Zustandssumme bei der Tem-

peratur T --- .. kB ist die Boltzmannkonstante, im folgendem wird kB - .

gesetzt . Die Monte-Carlo-Prozedur erzeugt Konfigurationen des Systems gemäß

der Boltzmannverteilung. Dazu geht man von einer Startkonfiguration x(') -=
(x(1) . . . x(» und erzeugt durch Änderung der Koordinaten xi1) --+ x(2) eine wei-

tere Konfiguration, x() _ (x(2) x fx» . Der Übergang von x(1) zu x(2) (ein 1VfC-

Schritt) wird dann mit einer Wahrscheinlichkeit P(x(1) --} z(2» akzeptiert, die die

detaillierte Balance erfüllt:

Dies liefert z.B. die Wahl

p(x(1))p(x(1) __~ x(2)) = p(x(2))p(x(2) -.-} x(1))

	

.

	

(2.2)

P(x(1) -E
x(2)) =

	

1

	

oder

	

Pi(x(1) -~ x(2)) --_ Max{

	

> 11
P(x(z}) . .},.1

	

P(x(1})

(2.3)

Aus m Konfigurationen, die auf diese Weise erzeugt wurden, wird der Mittelwert

von O gebildet :
m r°

Om . ~ O(x(k)) (2 .4)



Der Strich über der Summe deutet die Summation mit der beschriebenen Wahr-

scheinlichkeitsverteilung an. Nach dem Zentralen Grenzwertsatz konvergiert für

m -+ oo die Verteilung der so gebildeten Mittelwerte gegen eine Normalverteilung

um (0) mit der Standardabweichung c = [
02

-
0 2] ä, wenn die aufeinander-

folgenden Konfigurationen statistisch unabhängig sind . Dies ist die Grundlage
der Monte-Carlo-Methoden. Die "zufällige" Auswahl von Systemkonfigurationen
und die Akzeptanz einer neuen Konfiguration gemäß (2 .3y geschieht mithilfe eines
sog . Pseudo-Zufallszahlen-Generators, der möglichst unkorrelierte Zahlenfolgen
liefert . Die statistische Unabhängigkeit der Konfigurationen wird dadurch approxi-
miert, daß zwischen zwei Bestimmungen von D(z(i)) eine Reihe von MO-Schritten
eingeschoben wird.

2.2. Pfadintegral-Darstellung

Die Zustandssumme eines quantenmechanischen Systems schreiben wir:

Z .- s(0 1 e-ß$ 10) =- Tr[eßH]

	

,

	

(2.5)

wobei über alle (normierten) Zustände 10) des Systems summiert wird. Die Ma-
trixelemente des "Boltzmannoperators" e-QH in (2 .5) sind schwierig zu berech-
nen. Ein Ausweg ist, den Hamiltonianoperator H geeignet zu zerlegen - z.B . in
den Wechselwirkungsanteil HHr (1.2) und den kinetischen Anteil Hx (1 .3)-, so daß
die Matrixelenxente e-ßHx(2) einfach diagonalisiert werden können. Allerdings ist
zu beachten, daß e-ßH = e-ß(Hx+H2) nicht faktorisiert :

e-Q(H,+H2) = e-QHle-PH2(1
.f. 0([H1,H2]) + ...)

	

,

	

(2.6

wie aus einer einfachen Taylorentwicklung ersichtlich ist. Dieser Korrekturterm
käun durch die Anwendung der Trotter-Suzuki-Formel13 minimiert werden.

eQ($r+H2) = E-- EllAr(H,+H2)

L
e-ArH1e-ATH2(1 + 0(OT2

[H1,H2]) ~- .. .)

	

(2-7)



mit dem Diskretisierungsparameter ©T - PIL. Damit wird die Zustandsumme

bis auf einen Fehler in der Ordnung D,r2

L
Z = Tr

	

(e-ATS; e-L~,rH2~ . .
I-1

Dies ist die einzige Näherung; die in diesem Algorithmus gemacht wird, etwa

entsprechend einer Diskretisierung bei sonst kontinuierlichen Systemen. Gl .(2.8)

ist die sog. Pfadintegraldarstellung der Zustandssumme. Dies wird deutlich durch

Einfügen von 2L -1 vollständigen orthonormierten Sätzen von Zustandsvektoren

(2.8)

=

	

Z

	

(Ol l e-ATHI 102) (02 I e-ozH2 103) . . . (02L I e-ATH2 101)

	

(2.9)

0102 . . .02L
Der Exponentialterm zwischen dem k. und dem k -y- 1. Zustandsvektor kann als

Zeitentwirklungsoperator UN ---> tk+1) mit der "imaginären Zeit" tk --= -ihkA-r

(k-- 1 . . . 2L) betrachtet werden. Werden de Zustandsvektoren so gewählt, da

HI(2) in den I Oj) mit geradem (ungeradem) i diagonal ist, so folgt:

Z -

	

e-~T(Ex(~z)+Ez(~s)+...-I-Ei(~zL)-'Ez(~i))(01102) (02 103), . " (02L 101)
01 -"02L (2.10)

Dabei ist EI(2)(0i) der Eigenwert des Eigenvektors Oi von Hl(2) . In Gl.(2.10)

treten keine Operatoren, sondernnurnoch (i.a. komplexe) Zahlen auf; daher kann

nun ein "klassisches" MC-Verfahren angewendet werden. Der Preis dafür ist die

Erhöhung der Dimension um die "imaginäre Zeit-" oder Trotter-Dimension. MO-

Simulationen nach Gl.(2.10) wurden u.a . auf das eindimensionale Hubbardmodell

angewendetlo . Eine sinnvolle Zerlegung von H ist die even-odd-Zerlegung, bei der

in HI(2) die Summe(1.4) über alle geraden (ungeraden) Gitterplätze läuft. Da nur

nearest-neighbor hopping zugelassen ist, vertauschen die einzelnen Summandenin

HI(2), und e-ArHI(2) faktorisiert bis auf Hamütonians für je zwei Gitterplätze,

deren Matrixelemente leicht ausgerechnet werden können. In höheren Dimensio-

nen sind ähnliche Zerlegungen von H möglich. Dieses Verfahren wird word-line-

Algorithmus genannt, da in dem Pfadintegral (2.9) explizit über alle klassischen

Teilchenbahnen summiert wird.



Für d > 1 kann allerdings durch die Autivertauschungsrelationen für Fermionen

(siehe (2.19)} derselbe Zustand mit verschiedenem Vorzeichen auftreten, was zu

negativen statistischen Gewichten P führt . Diese Überkreuzung von Weltlinien

passiert um so häufiger, je länger sie sind, d.h. je größer die inverse Temperatur

ß ist, undje mehr Fermionen zur Vertauschung zur Verfügung stehen . In solchen

Fällen schreibt man den Erwartungswert eines Operators O wie folgt :

(O)P =
Tr[P - O] _ Tr[lPli'O]
Tr[Pl

_
Tr[lpicr]

TIP P QO
pa)P

	

_ pa) IPI
Tr P Q

	

(a)jpiTr P

a- ist das Vorzeichen des Gewichtsfaktors P. Der Erwartungswert von O bezüglich
IPI wird durch den Mttelwert des Vorzeichens von P dividiert. Sowohl der Zähler
als auch der Nenner in Gl.(2.12) können abhängig von den Systemparametern
sehr klein, werden, wobei die einzelnen Summanden betragsmäßig relativ groß
sein können. Dies führt insbesondere bei, tiefen Temperaturen zu großen statisti-
schen Fluktuationen, durch die der Word-line-Algorithmus für d > 1 umpraktikabel
wird.

2 .3. Funktional-Integral-Formalismus

Eine weitere Möglichkeit, das Pfadintegral (2 .8) zu bestimmen (bzw. die dazuge-
hörigen Erwartungswerte), besteht darin, den Hamiltonian (1 .4) auf einen ef-
fektiven Einteilchenhamiltonian zu transformieren. In der großkanonischen Ge-
samtheit lautet der Hubbardhamütonian:

$ - -

	

(cic cJC+ cjccitr) +

	

Enijni.J, ^ (1` +-i
)E

(n=t
+ n=1)

	

.	(2 .13)}
(+if

	

i i

Dabei ist das chemische Potential g so normiert, das im Fall des halbgefüllten
Bandes (n = 1) g = 0 gilt ; Energien werden von nun an in Einheiten von t

(2.12)



gemessen (t = 1).

	

Der Hamiltonian (2.18) läßt sich zerlegen in einen Anteil, der
quadratisch ist in den Erzeugern und Vernichtern, und einen quartischen Anteil.

quadratischer Anteil :

K _-_ '""" E(ctQCjc' + cjacia - ) - gE(nil + nil) = Z ctö k4--c3-0,

	

(2.14)
(i,j)

	

i

	

ZIjt0'

quartischer Anteil:

V = U

	

[nilnil - I(niT + nil)]
i

Der quadratische Anteil bereitet keine Probleme. Durch eine kanonische Transfor-
mation (ohne Spinindizes)

c? = E(v I j)ayv

wird If mit Eigenwerten dv diagonalisiert .
(Dies geschieht in diesem Fall durch eine Fouriertrausformation; für d = 1 mit
(v I j) =~emp(i27rjvlN), 4> = -2cos(27rvIN) - p, v 7 -1 (N:

Zahl der Gitterplätze)) . Damit wird

und

E ei ijcj - Eaydvay

	

(2.17)

Tre-Fij4lc.7 =Tre-Ex,a't'd""'

= jj

	

E (nv I 1 + e-dI nv)
v n,=0,1

]1(1 + e-d ) = det(I+ e-K)

	

(2.18)
v

(Der Hut auf nv dient der Unterscheidung zw. Operator und Besetzungszahlen,

I ist die Einheitsmatrix .) Das letzte Gleichheitszeichen folgt aus der Tatsache,
daß sich die Determinante durch die kanonische Transfomation nicht ändert . Es

ist somit wünschenswert, den quartischen Anteil ebenfalls auf einen Hamiltonian



mit nur Einteilchenoperatoren zu transformieren . Dazu nutzen wir die Antiver-

tauschungsrelationen für fermionische Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren

(ohne Gitterplatzindex)

10

mit cosh(Ara) = eop(,ärU/2).

Diese diskrete Hubbard-Stratonovich(HS)-Transformation von d.E.Hirsch14 ent-
spricht im wesentlichen einer Gaußtransformation . Da die Besetzungszahlen für
Fermionen nur die Werte 0 oder 1 annehmen können, genügt hier ein zweiwertiges
Feld, um die Zweiteilchen-Operatoren zu eliminieren. MC-Verfahren mit kontinu-
ierlichen EIS-Transformationen benötigen nicht nur mehr Zeit für einen MO-Sweep,
sondern erfordern wegen langer Autokorrelationszeiten wesentlich längere Pro-
grammläufe für die gleiche statistische Genauigkeit 15.
Die HS-Transformation ist für jeden Gitterplatz undjeden Uotter-Schritt 1

	

(l=
1, - " -, L) in Gl.(2.8) durchzuführen. Auf diese Weise wird die Elektron-Elektron
Wechselwirkung auf eine Wechselwirkung mit dem äußeren Tsingspin-Eilfsfeld

14r, C"1+ _ 4a, 1 [Co'7 C~711+ = aa Cär]+ a (2.1s)

aus denen mit no = et cQ folgt:

-2(nt -- nl)2 = nlnl - 2(nl + nl)

und

(nj . . .- nj)2k = (nj .-- nj )2 ? k = 1,21 (2.20)

Damit wird

k' (02U )k(nl -- nl)2k T S 2k)~(OTa)2k(nl _ nl)2k

k=0 k=0

cosh[AT(ni ..- nj)] = ~ e-araA(nT-nj)
2
E (2.21)

s=:~1



jsi,ll reduziert, wodurch nur noch Einteilchen-Operatoren auftreten. Es verblei-

ben natürlich die Freiheitsgrade des elektronischen Spins a, wobei v eine skalare

zweiwertige Größe ist. Die Zustandssumme schreibt sich dann gemäß Gl.(2.8)

mit

mit

L
Z - Tr

	

[e-ArKe-d,rV~
I-1

L
-= Tr{s}Trfferm.} J1 DI(I)D'(1)

Dv(l) = e-Orcil,kgc1, . eQAArc v(1)tjci,

(2.22)

(2.23)

0- = 1, -1 =T, l.

	

Die Indizes i, .? der Matrizen gehen jeweils über das ganze

Gitter im Ortsraum. kij sind die Einträge der Matrix k aus Gl.(2.14), v(1) ist eine

Diagonalmatrix mit den Elementen v(1)ij = Sijsi,l .

Die Spur über die fermionischen Bieiheitsgrade läßt sich nun explizit ausführen.

Dies geschieht analog zur Spurbildung in (2.18), nur daß es sich hier um ein Pro-

dukt von L Exponentialoperatoren handelt, oder durch Integration mit Graßmann-

VariablenllX12 .

(I ist die Einheitsmatrix .) Es verbleibt die Summeüber die (klassischen) Isingspins

s3,1 = f1 . Diese wird durch die Monte-Carlo-Simulation ausgeführt. Das Pro-

dukt der Determinanten 0' aus Gl. (2.24) dient dabei als statistisches Gewicht

(Boltzmaungewicht) P, um Spinkonfigurationen fsi,l} gemäß einer Wahrschein-

lichkeitsverteilung Z-1detOtdet01 zu erhalten.

Z = Tr{s)detOl - det0l (2.24)

0' =I+ B'(L)B"(L -1) - . . B"(1) , (2.25)

B'(1) =e4&rke-crArAv(1) (2.26)



Für den Fall des halbgefüllten Bandes (hier: ~u = 0) unterscheiden sich die De-

terminanten nur um einen Faktor e0ra~=~ta;~t . Das statistische Gewicht P ist

daher positiv definit . Dies ist für andere Bandfüllungen nicht notwendig der

Fall, so daß auch hier numerische Probleme, insbesondere bei tiefen Tempera-

turen,auftreten. Durch das Ausintegrieren der fermionischen Freiheitsgrade ist

das Vorzeichenproblem nicht so extrem wie beim world-line Verfahren. Da der

Mittelwert des Vorzeichens mit der inversen Temperatur f3 exponentiell abfällt, ist

allerdings die praktische Anwendbarkeit auch dieses Verfahrens bei bestimmten
Bandfüllungen (insbesondere bei schwacher Dotierung) auf relative hohe Tempe-
raturen beschränkt .

2.4 . Berechnung der statistischen Gewichte

Ein .MC-Sweep besteht nun darin, für jeden Trotter-Schritt 1 N-mal einen lsing-
Spin sz , 1 umzuklappen (N : Zahl der Gitterplätze) und diese Änderung gemäß den
relativen statistischen Gewichten der alten und der neuen Konfiguration zu akzep-
tieren oder abzulehnen. Die Übergangswahrscheinlichkeit P beim Umklappen
eines Tsing-Spins si, 1 ist durch das Verhältnis der Determinantenprodukte der 0-
Matrizen aus Gl.(2.25) bestimmt. Es wäre jedoch hoffnungslos langwierig, für
jeden Orts- und Zeitpunkt (i, l) zwei Determinanten von N x N-Matrizen zu
berechnen, wenn Nüber die Möglichkeiten exakter Diagonalisierungen (N ^_- 10)
hinausgehen soll . Diese Berechnung ist zum Glück auch nicht notwendig, wie wir
sehen werden. Die Determinante von O°' aus Gl.(2.25)

det D' = det[I -}- B°(L)B r(L -1) . . . B7(1)]

ändert sich nicht bei zyklischer Vertauschung der B-Matrizen, wovon man sich
durch Multiplikation von B°'(1) von links und Bl(1)-1 von rechts leicht über-
zeugen kann. Deshalb können wir mit

A°'(1) = B"(1)B°'(1--1) . . " Bff(1)B~(L) . . .B7(1+1)

	

(2.27)

detO" = det[I +AO(1)]

	

(2.28)
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schreiben. Nach dem Umklappen des Spins si,l -} sz~r = -3i,1 wird

Aa(1} ~ AQ!(1} =
Bcr(1)B~.(I)-zA~(l}

mit

= [I+ A`(i,1)]Ao'(1)	(2 .29)

&jiaki[e2~~rasil

	

(2.30)

(a II'(i, l) hat also nur ein nichtverschwindendes.Element) . Die neuen Determinan-
ten sind

det0ar = det[I -{- (I -}- Aa(i,1))A'(1)]

- detO"det[I -I- (I +

	

1)A`(1)]

	

.

Damit beträgt das Verhältnis der Determinanten nach und vor dem Umklappen:

"r

Dabei ist

= 1 + [I -Ga (I)ii]A'(i , 1)ii (2 .31)

G~(I) _ [I + A~(1)]--~	,

	

(2.32)

Wie wir in Kapitel 3. sehen werden, sind die Einträge von GI(I) die Einteilchen-

equal-time-Greensfunktionen zwischen den Gitterplätzen j und k zur (Trotter-)Zeit

ATI:

(cj,(IAT) t (IAr)) .

	

(2.33)Ckol

Die equal-time Greensfunktion G'(I) wird zu Beginn nach Gleichung (2.2'7) und

(2.32) berechnet, was L* N3 Operationen erfordert. Nach jedem Umklappen eines

Isingspins kann sie besser folgendermaßen ermittelt werden :

G"(1)r-1 = I -I- AQ(1)
r = I + Aa(I) -1- 0o'(i21)A~(1}

= 0"(I)-1 + A"(i,1)A"(1)
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Nach

Multiplikation mit G"(I) von rechts und G(I)' von links und Umstellen

folgt :

Go{I)r = Gc{I}

~

[I + G~{I}~P {i~

I)A~{I}l ~~

Dies

ergibt nach Einsetzen von A

°(i,

l) aus (2

.30)

für die Komponenten

:

G'(1)31.k = G'(r)jk -1G'(I)ji[e2i7ATAs,, t

_ 11[6ik - G'(I)ik]

(2.34)

In

(2

.34)

treten keine Summ

.ationen

mehr auf, es genügen also N2 Operationen

zur

Neuberechnung der Greensfunktion

.

Das Umklappen des Isingspins wird dann

z.B.

mit der Wahrscheinlichkeit

P

_	

RrRI

1

+ RIRI	

(2.35)

(bzw .

IPI) akzeptiert, so daß die detaillierte Balance erfüllt ist

.

Nachdem

ein Sweep durchs Gitter für einen Trotter-Schritt l durchgeführt wurde,

berechnen

wir die Greensfunktion für den nächsten Trotter-Schritt

:

G"(I

+ 1) = B"(I + 1)G"*(I)$"(1 + I)-1	

.

	

(2.36)

Dies

ist keine lokale Operation wie in Gleichung (2

.34),

da die Matrix AI7 sich

gemäß

(2

.27)

vollständig ändert

.

Es zeigt sich, daß dieses Fortschreiten der Greens-

fu

ktion von einem Trotter-Schritt zum nächsten nach (2

.36)

zu einer Propaga-

tion

von Rundungsfehlern führt

.

Daher muß G°'(I) von Zeit zu Zeit neu aus dem

Isingspin-Feld

nach Gl

.(2 .32)

und (2

.27)

berechnet werden

;

wie oft hängt von ß, U

und

der gewünschten Genauigkeit ab

.

Die Matrizen A"(l), die dafür zu berechnen

sind,

besitzen Eigenwerte der Größe ti ezp[d

:4tß].

Das Aufmultiplizieren nach

Gl.(2.27)

und die Inversion (2

.32)

führt bei tiefen Temperaturen (etwa für ß > 4)

zu

numerischen Instabilitäten, die in Kapitel 5 behandelt werden

.

Die Fehler bei

der

Anpassung der Greensfanktionen bei einem Gittersweep (I fest) nach (2

.34)
sind

dagegen vernachlässigbar klein

.
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3. Bestimmung der Observablen

3.1. Gleichzeitige Observable

Der Erwartungswert eines Operators O wird gegeben durch:

ware

(0) = 1Tr[OeP$]

	

(3.1)

Der Monte-Carlo-Algorithmus erzeugt Konfigurationen des Isingspin-Hilfsfeldes

mit der geforderten Wahrscheinlichkeitsverteilung . Aus diesen Konfigurationen

werden nun die Werte von physikalischen Observablen bestimmt, aufsummiert und

Bemittelt . Die folgenden Erwartungswerte (. " .) beziehen sich nur auf die Summa

tion über die fermionischen Freiheitsgrade, d.h. für festgehaltenes IsingspinFeld

{9i,11 . Bei den gleichzeitigen Observablen beschränken wir uns wegen der Trans-

lationsinvarianz in Trotter-Richtung o.B .d.A auf den Fall l = L.

Wie wird nun der Erwartungswert eines einfachen Einteilchen-Operators cicj

(Spinindizes weggelassen) bestimmt ? Mit den D-Operatoren aus Gl.(2.23) gilt

Trcic?D(L ) . . . D(1)
(cic~)

	

TrD(L) . . -D(x)

	

'

Hätten wir nun eine neue Einteilchenbasis {I v)} mit Erzeugern av = rj (j 1 v)cj',

in der das Produkt D(L) . . . D(1) diagonal ist mit Eigenwerten e-11, " " " e-ti, dann

a av) =
Tra avD(L) . . . D(1) W_ Trapay II, e r4ar

(

	

TrD(L) . . . D(1)

	

Trll,,e41-,a-,

61Av iI7Ou(1 + e-1~ ) ~ri (1 `" ~~)e-n t

n7(1 +erl~)

= ö,uv(1 + e--114 )-1

	

,

	

(3.3)
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Die Rücktransformation zu den "alten" Zuständen {C j)1 liefert gem. (2.16)

.-_ (T ..} . B(L)B(L -1) . . . B(1)]ijl

	

"

	

(3.4)

Dies ist aber die Definition von G"(L)ij aus Gl.(2.32), d.h G"(L)ij ist tatsächlich
die Einteilchen-Greensfunktion für Elektronen auf den Gitterplätzen i und j zur

(cicjt) - E(i I ji)(v i j)(apat) = E(a i tt)(1& I j)(1 + e-1A)
--x

AV

	

14

(cicjakcI) _-. (ciej)(ckel) + (escl)(eiek)

Für Zweiteilchen-Operatoren ist es wiederum durch Entwicklung in Eigenzustände
leicht zu zeigen, daß gilt :

'(Druckfehler in Ref. 16, Seite 4408 Gleichung (3.21)) .
Erwartungswerte von Produkten von Operatoren mit verschiedenen Spinindizes
faktorisieren, da auch die D-Operatoren faktorisiert sind ; z.B.:

(nitre?1) = (nil)(njj)

16

Die Erwartungswerte von gleichzeitigen Observablen lassen sich also aus den
equal-t me Einteilchen-Greensfunktionen G"(L) berechnen. Es sei nochmal daran
erinnert, daß es sich hier nicht um die vollständigen Mittelwerte, sondern nur um
die Spurbildung über die fernionischen Freiheitsgrade handelt. Diese Werte sind
in der MO-Prozedur über die Isingspin-Konfigurationen zu mitteln.

Zeit LAT. Mit den Vertauschungsrelationen (2.18) folgt

(cicj) - 6ij - (cjci) = [I - G(L)]ji . (3.5)

Insbesondere:

(nj,) = (ct~) = 1 -' CT~(L)ü (3.6)



Als ein Beispiel wollen wir den Erwartungswert (über die fermionischen Freiheits-
grade der Spin-Spin-Korrelationsfunktionen bestimmen. Die Korrelationsfunk-
tionfür Spias auf Gitterplätzen im Abstand S ist

snit

LS = NE(S; 'S;+6) =
N

E(Sj,zsj+b,z)
.?

	

.7

S;lz = Da- I S.- 1 0-
r )a;cc;o .r

ffU,

Dabei gilt für die Spinmatrix: (o- 1 Sz 1 &1) --

	

rrb~Qr, wobei a= f1, also :

~ tSi,x = 2 Lr O'CaGCjQ = 2(nar - nal)

Damit reduziert sich die Spin-Spin-Korrelationsfunktion auf:

g~ F((njT - nj1)(nj+b,r - nj+b,l))

Anwendung der Gln.(3.7) und (3.8) liefert für 8 96 0

La =3

	

f(njr) -. (njl)] - I(n;+b,r) - (n;+b,l)l
a

+(C;rcj+b,r)(CjrC;+b,r) + (C31cj+6,I)(CjI I+b,1) 1

Die jetzt noch auftretenden Erwartungswerte können, wie vorher gezeigt, aus den

equal-time-Greensfunktionen entnommen werden.

Für den Wert 8 = 0 ergibt Gleichung (3.12) die mittlere lokale Magnetisierung:

Lo = 4N

E
(a'zi = 4N E~(njr) + (n;l) - 2(n;r)(njl)]

	

'

(3.9)

(3.10)

(3.12)

(3.13)

(3.14)



3.2. Zeitabhängige Observable

Zeitabhängige Korrelationsfunktionen werden zur Bestimmung q-abhängiger Sus-

zeptibilitäten wie z.B . der magnetischen Suszeptibilität benötigt . Sie lassen sich
aus den in (2.26) definierten zeitabhängigen B-Matrizen gewinnen. So gilt mit den
Operatoren Dl aus (2 .23) für Binteilchenoperatoren (ohne Elektronenspin-Indizes)

(ci(11)cj(12)) -
TrDLDL-1 . . .DII+IciDI1 . . .D12+1cjD12 . . . D1

,7

	

TrDL . . -DI

TrD12 . . . DIDL . . . DIz+1[(DI, D1,-1 " . . D12+1)-1ciDh . . . D12+1)cj

	

(3.15)
TrDj2 --- - D1 DL . . . D12+1

(Der Index 1 wurdezur besseren Übersichtlichkeit jetzt nach unten gestellt .) Durch
Entwicklung in Eigenzustände von Di,DII+1 .DI2+1 läßt sich ähnlich wie bei
Gleichung (3.2) bis (3.4) zeigen :

(D11DII-1 . . .D12+1)-1ciD1ID1i-1 . . .D1z+1
= E(B11BIx-1 - . B12+1)ikck

k

woraus sich durch Einsetzen in Gleichung (3.15) und Anwendung von (3.2) und
(3 .4) ergibt :

(ci(11) t(12)) = E(BI,BÜ-1 " . " B12-~1)ikT
rD12 . . .D1DL . . . D12+1Ckc3

113

	

k

	

TrD12 . . . DIDL . . . D12+1

= [BI, B11-1 . . . ,B12+1 (I +B12 . . . B1BL . . . D12+1)-1]ij

	

,

	

(3.16)

Auf ähnliche Weise erhält man:

(Ct(11)cj(12)) .=_ [(I+ B1z . . .,$1z+1)-1Blx . . .B11+11;q

	

(3.17)

(Druckfehler in Ref. 16, Seite 4408 Gleichung (3.26)). Für Korrelationen höherer
Ordnung wende man die Gleichung (3.7) an. Aus den gleichzeitigen und den
zeitabhängigen Korrelationsfunktionen lassen sich die Erwartungswerte verschiede-
ner Observable bestimmen.

18



Insgesamt werden folgende Observablen ermittelt (die Gleichungen beziehen sich

teilweise auf die folgenden Abschnitte) :

- Einteilchendichte (ni,)

	

(Q = f1) nach (3.6) direkt aus der Greensfunktion

- Impulsverteilung (n(q» nach Gl. ('7.13) und (3.5) bis (3.8)

- lokale Magnetisierung nach Gleichungen (3.14) und (3.6)

- Spin-Spin-Korrelationfunktion nach Gleichungen (3.13) und (3 .6)

- Dichte-Korrelationfunktionen (ni,nj,f) nach (3.5) bis (3 .8)

- innere Energie nach Gleichungen (4.1) und (3 .5) bis (3.8)

- magnetische Strukturfaktoren S(q) nach der Beziehung

- q-abhängige Suszeptibilität nach Gleichung (4.2) und den zeitabhängigen

Korrelationen (3.16) und (3 .17)

mittlere Dichten und Korrelationsfunktionen fix

- Elektronen

- Löcher

- Doppelbesetzungen

mit den Definitionen (7.6) und (7.8)

- Cooperpam-Korrelationsfunktion nach (7.11) .

SM =
--R~~

r.
--

NEez9~ ((nir nil) (njT njj)) (3.18)
ij

aus den Gleichungen (3.4) bis (3.8) .

- ferromagnetische Suszeptibilität nach Gleichungen (3.18) gemäß

X(o) = PS(0) . (3.X9)



4. Testläufe

4.1 . Eindirnensionaie Systeme

4.1 .1 . Abhängigkeit vom Diskretisierungsparameter

Die Zerlegung der Zustandssumme Z in Urotter-Schritte nach Gl.(2.8) führt
zu einem Fehler der Ordnung iXT2. Über den Vorfaktor wissen wir nur, daß er
proportional zum Abstoßungsparameter U ist. Daher wird die Abhängigkeit der
Mittelwerte von A?- untersucht. Beispielhaft geschieht dies fiar den Ring aus 6-
Gitterplätzen mit halber Bandfüllung bei U - 4 und der Temperatur T = 1 .
Gemessen werden die lokale Magnetisierung (Gl.(3.14» und die innere Energie
pro Gitterplatz

(mit S aus (1.2)) in Abhängigkeit von AT. Nach 500 MC-Sweeps zur Therma-
lisierung des Systems werden 2000 Messungen, unterbrochen von je 2 Sweeps zur
Vermeidung von Autokorrelationen, durchgeführt . In Abb. 1 bzw. 2 sind die
Werte von Lp bzw. E über AT2 für Ar --- , , ~, 1 und 1 aufgetragen . Die
Fehlerbalken geben den statistischen Fehler an. Der Einfuß von A-r auf die innere
Energie ist größer als auf die lokale Magnetisierung . In beiden Fällen lassen sich
die Werte linear auf A7- -t 0 extrapolieren, und die Abweichungen von den ex-
trapolierten Werten sind für Ar < -lg kleiner als die statistischen Fehler von 0, 5%
in Lp bzw. 5% in E. Für AT --> 0 erhält man

Lo -40.586(2)

	

,	E --~ 0.178(5)

(in Klammern : Fehler in der letzten Dezimalen) . Der Wert für Lp kann mit dem.
Resultat aus der exakten Diagonalisierung von H.Shibas für das großkanonische
Ensemble verglichen werden . Zahlenwerte sind dort zwar nicht gegeben, aber man
kann an der dort gezeigten Kurve ablesen, daß der hier erhaltene Wert im Rahmen
des Fehlers mit dem exakten Resultat übereinstimmt.
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Abb. 1 : lokale Magnetisierung des fier-Rings bei U=4, T=l in Abhängigkeit

vom Diskretisierungsparameter A-r
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Abb. 2: innere Energie in Abhängigkeit von AT (Parameter wie in Abb. 1)



4.1 .2. Vergleich mit exakter Diagonalisierung

Der Vergleich mit Resultaten aus der exakten Diagonalisierung endlicher Sy-
steme ist ein guter Test des Algorithmus' und des Programms, weil dabei eine Ex-
trapolation auf den Grundzustand oder den thermodynamischen Limes überflüssig
ist. Zum Vergleich werden insbesondere die Resultate für den Ring aus 6 Git-
terplätzen (das größte exakt diagonalisierte System von H.Shiba5 ) bei halber
Bandfüllung herangezogen . Die lokale Magnetisierung (siehe Gl.(3.14», die Spin-

Spin-Korrelationsfunktion für benachbarte Gitterplätze Lx (Gl.(3 .12)) sowie die

ferromagnetische Suszeptibilität x(0) (Gl.(3.19)) sind die zu vergleichenden Ob-
servablen. Die Zahl der MC-Sweeps wird in der Regel wie in Kap. 4.1 .1. gewählt.
Bei tiefen Temperaturen wird die Zahl der Messungen wegen der starken Fluktua-
tionen in CSS auf bis zu 5000 erhöht. Es wurden Simulationen bei verschiedenen
Temperaturen zwischen T= 5 und T = ~ undverschiedenen Werten des Coulomb-
Parameters U (0,4 und 8) durchgeführt . A7- wurde abhängig von U zu 4, $ bzw.
12 gewählt . Abbildung 3 zeigt die lokale Magnetisierung in Abhängigkeit von
der Temperatur für den 6-er Ring bei U = 4 und U = B. Die durchgezogenen
Linien sind die Resultate von H.Shiba, die Kreuze (Kreise) Ergebnisse der MO-
Simulationen bei U = 4(8) . Die Werte liegen im Rahmen der statistischen Fehler
(etwa1%) aufderexaktenKurve. Fürden wechselwirkungsfreien Fall U = 0ist bei
halber Bandfüllung (ein Elektron pro Gitterplatz) die Wahrscheinlichkeit,genau
ein Elektron- d.h. ein magnetisches Moment- auf dem Gitterplatz j zu finden, ~.
Das lokale magnetische Moment beträgt daher Lp(U = 0) = 43 " i = U3 = 0.375 .
Die MO-Simulation liefert exakt diesen Wert.

Die Spin=Sein-Korrelationsfunktion Cls (Abb.4) ist nur für Temperaturen
T < 1 merklich von null verschieden und fluktuiert stärker als bei der lokalen Mag-
netisierung; die Übereinstimmung mit der exakten Kurve (durchgezogene Linie)
ist aber im Rahmen der statistischen Fehler wiederum gegeben.

Die magnetische Suszeptibilität x(0) ist bis auf einen Faktor 0S7 die Summe
über alle Spin-Spin-Korrelationen . Die Ergebnisse (Abb. 5) liegen daher er-
wartungsgemäß wieder im Rahmen der statistischen Fehler auf der exakten Kurve.
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Die Fluktuationen nehmen mit sinkender Temperatur zu; bei Temperaturen T <
1 treten die erwähnten numerischen Instabilitäten auf. Daher wurde für tiefe

Temperaturen die in Kapitel a dargestellte Orthogonalisierung angewendet. Für

U = 0 läßt sich die exakte Kurve sehr genau reproduzieren . In diesem Fall

entfällt die eigentliche MC-Prozedur, da das Isingspin-Hilfsfeld mit U an die

Fermionen koppelt. Auch ist die Trotter-Suzuki-Zerlegung (2.8) hier- exakt. Die

Übereinstimmung der Ergebnisse mit den exakten Resultate bestätigt daher nur,

daß das Programmbei der Diagonalisierung der Hoppingmatrix (gem. (2.17)) und

bei der Bestimmung der Observablen korrekt ist.

,70

.65

.60

.55

.50

.45

Abb. 3 : lokale Magnetisierung des Ger-Rings bei U=4 (*)

bzw. TJ=8 (o); exakte Diagonalisierung (
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H.Shiba berechnete die innere Energie, die lokale Magnetisierung und die mag-
netische Suszeptibilität für das eindimensionale Hubbardmodell irn Grundzustand
im thermodynamischen Limes bei beliebigen Bandfüllungen4. Um die Werte aus
den MO-Simulationen mit diesen zu vergleichen, ist eine Extrapolation für T -; 4
und N -r oo notwendig. Die Abhängigkeit der lokalen Magnetisierung von der
Systemgröße N wurde für den Fall U = 2 bei halbgefülltem Band (n = 1) unter-
sucht . Die Ringlänge N lag dabei zwischen 8 und 48 Gitterplätzen bei inversen
Temperaturen /3 zwischen 24 und 32. Die Änderung von La liegt in diesem Tem-
peraturbereich unter 0.5% . Abb. 6 zeigt die Ergebnisse für La aufgetragen über
1/N2 . Die Werte lassen sich sehr gut linear auf auf N --+ oo extrapolieren . Die
Steigung der Geraden ist relativ flach; die Abweichung vonLa etwa bei N= 24 vom
extrapolierten Wert Lö = 0.488 beträgt wieder etwa 1%. Die Übereinstimmung
mit dem exakten Resultat4 ist ebenfalls sehr gut . Lo konvergiert also recht schnell
gegen den thermodynamischen Limes, auch die Temperaturabhängigkeit ist für
A > 24 nicht sehr stark.

.53

.50

4.1 .3. Abhängigkeit von der Systemgröße

U=2, Q=32
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Abb. 6: Systemgrößenabhängigkeit der lokalen Magnetisierung



4.2 . Zweidimensionale Systeme

Anschließend wurde das Simulationsprogramm aufden zweidimensionalen Fall

erweitert. Dazu braucht für die Monte-Carlo-Prozedur lediglich zu Beginn die

Hopping-Matrix umgeändert werden . Außerdem sind gegebenenfalls die Proze
duren zur Bestimmung der Observablen umzuschreiben, falls diese - wie z.B . die
qabhängige magnetische Suszeptibilität - von der Geometrie des Gitters explizit
abhängen. Zur Bestimmung der Hopping-Matrix wird das quadratische Gitter
(hier das 4 x 4-Gitter) z.B . wie folgt durchnumeriert :

1-2-3-4

5-6-7-8

9-10-11-12
1

	

1

	

1

	

1
13-14 15 16

Auf diese Weise werden Doppelt-Indizierungenvermieden. Es werden periodische
Randbedingungen gewählt. Das 4x4-unddas 6x6-Gitter wurden mit Coulombpa-
rametern U = 2 und U .:; 4 simuliert. Die Temperaturenlagen zwischen T = $ und
T - 3 (in Einheiten von ») . Als Observablen dienten die innere Energie pro Git-
terplatz E aus (4.1), die lokale Magnetisierung Lo aus (3 .12), die ferromagnetische
Suszeptibilität x(0, 0) nach (3 .18) und (3.19) sowie die itaggered Suszeptibilität
x(ir, ir) mit

X(-) = 1E eM4-R;) 1`6 dT([n=l(T)
- nil(r)1[njl(°) - nj1(4 )l )

ij

-N

	

e=4

	

-Rj) E([nil(l) - nzl( l))[njl(o) - njl(0)])

	

"

	

(4.2)
i? I=1

x(q) verknüpft GröMen aus verschiedenen Teotterschritten . Dazu ist nach (3.16)
z.B.

(cj(1)c,(0)) = [B(1) . . . B(1)(I+ B(L) . . . B(1)l=3 = [B(l) . . . B(1)G(L)ltj

	

(4.3)
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für 1= 1, - - -, L zu berechnen. Daher erfordert die Bestimmung der q-abhängigen
Suszeptibilitäten nochmal einen ähnlichen Rechenaufwand wie die eigentliche MC-
Prozedur. x(0, 0) muß im Rahmen der Genauigkeit mit dem magnetischen Struk-
turfaktor S(0, 0) aus (3 .18), multipliziert mit der inversen Temperatur, Überein-
stimmen. Dies war auch auch stets der Fall, was die Korrektheit der betreffenden
Unterprogramme bestätigt.

Die Ergebnisse für das halbgefüllte Band können mit den Resultaten der

MO-Simulationen von J.E.Hirsch" 8 verglichen' werden Die lokale Magnetisierung
(Abb.8) ist gegenüber dem eindimensionalen Fall etwas unterdrückt. Sie zeigt
bei sehr tiefen Temperaturen wieder einen Anstieg, der aber mit der Systemgröße

kleiner wird. Die Übereinstimmung mit den Resultaten in Ref.16 ist sehr gut.

Die ferromagnetische Suszeptibilität X(0, 0) für U = 2 bzw. U = 4 wird in den

Abbildungen 10 bzw. 11 gezeigt. Zum Verleich ist x(0, 0) im wechselwirkungs-
freien Fall für das 4 x 4-Gitter (gepunktet) und das 6 x 6-Gitter (gestrichelt)

eingezeichnet . Für U = 0 divergiert x(0, 0) hier logarithmisch mit der inversen

Temperatur %j . Die Wechselwirkung U erhöht die ferromagnetische Suszeptibilität
bei relativ hohen Temperaturen (T > .75) . Der Anstieg bei tieferen Tempe-

raturen ist bei U _ 4 dagegen schwächer als bei U = 2; außerdem nehmen

die Werte mit der Systemgröße ab. Dies impliziert, daß im thermodynamischen

Limes keine ferromagnetische Ordnung existiert . Geht man zu noch tieferen Tem-

peraturen (T < .25) - dies wurde in Ref.16 wegen der dort fehlenden Orthogo-

nalisierungsmethode nicht durchgeführt -, so stellt man tatsächlich ein Abfallen

der ferromagnetischen Suszeptibilität fest . Dagegen wird die staggered magneti-

sche Suszeptibilität x(7r, ir) durch die Wechselwirkung U bei tiefen Temperaturen

drastisch verstärkt (Abb. 12 und 13 mit denselben Symbolen wie oben). Wie

im eindimensionalen Fall scheint also hier bei halber Bandfüllung der Coulomb-

psrameter U antiferromagnetische Korrelationen zu erzeugen . Die Resultate der

Suszeptibiltäten X(0, 0) und x(7r, 7r) stimmen mit den Werten aus Ref.16 überein.

Abbildung 9 schließlich zeigt die innere Energie pro Gitterplatz für das 4 x 4-

(Sterne) bzw. das 6 x 6-Gitter (Kreise) . Zum Vergleich sind wieder die Werte

für das 6 x 6-Gitter im Fall U = 0 eingezeichnet (gestrichelte Kurve). Die innere
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Energie variiert nur sehr schwach mit der Temperatur und wächst mit U an. Die

Abhängigkeit von der Systemgröße ist ebenfalls sehr schwach. Die Unterschiede

zwischen den beiden Gittern sind bei den tiefsten Temperaturen kaum größer als

der statistische Fehler von rund 2%. Die Übereinstimmung mit den Resultaten

von 3 .E.&rsch ist wieder sehr gut.

Nach demMermin-Wagner Theorem kann in zweidimensionalen Systemen we-

gen thermischer Fluktuationen keine langreichweitige Ordnungbei endlichen Tem-
peraturen auftreten. Obwohl wir bei der MC-Simulation nicht direkt den Grundzu
stand erzeugen, können wir doch ausreichend tiefe Temperaturen erreichen, bei

denen die thermische Korrelationsliinge größer als die Systemabmessungen wird.
Dann verhält sich das System effektiv wie im Grunzustand, und Quantenfluktu-
ationen in Spin und Ladung sind dominant. Dies wird z.B. in der Spin-Spin-
Korrelationsfuaktion (Abb. T) deutlich . Die antiferromagnetischen Korrelationen
erstrecken sich bereits bei der inversen Temperatur A --. 3 über das ganze Gitter .

QO
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Abb. 7. Spin-Spin Korrelationsfunktion des 6x 6-Gitters, U=4, P=3
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Abb. 8: lokale Magnetisierung des 4x 4-(*) bzw. des 6x 6-Gitters (o)

obere Kurve: U=4, uniere Kurve: U=2
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Abb. 9. innere Energie quadratischer Gitter (Parameter wie in Abb. 8)

gestrichelte Linie: 6x 6-Gitter bei U=0
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Abb. 10: ferromagnetische Susseptibilität für das 4x 4-Gitter bei U=O

bzw. U=2 (*) und das 6x 6-Gitter bei U=0 () bzw. U=2 (o)
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Abb. 11 : ferramagnetische Susseptibilität bei U=4

(sonstige Symbole wie in Abb. 10)
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Abb. 12: staggered magnetische Susseptibilitiit bei U=2

(Symbole wie in Abb. .10)
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Abb. I3: staggered magnetische Susseptibilitii.t bei U=4

(Symbole wie in Abb. lX)
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4.3 . Dreidimensionale Systeme

Im Gegensatz zu ein- und zweidimensionalen Systemen ist hier eine langreich-
weitige magnetische Ordnung auch bei endlichen Temperaturen möglich. Daher
erwartet man im dreidimensionalen Hubbardmodell bei halber Bandfüllung einen
Phasenübergang zum antiferromagnetischen Isolator bei einer kritischen Tempe-
ratur TN, der Neel-Temperatur . Zur Untersuchung dieses Verhaltens sind u.a .
auch MC-Simulationen durchgeführt worden17,18 . In Ref.17 werden die Ergeb-
nisse aus zwei verschiedenen Algorithmen verglichen . Diese sind der auch in
dieser Arbeit verwendete MO-Algorithmus von S.E.Hirsch. et .al. sowie das sog.
hybrid-molecular-dynamici (EMD)-Verfahren'9. Beim HMD-Verfahren werden
die Fermionendeterminanten und daraus die statistischen Gewichte (vgl. Glei-
chungen (2.24) ff.) nicht exakt ausgerechnet, sondern durch Einführen eines wei-
teren Hilfsfeldes mit Methoden der Molekulardynamik bestimmt. Die Rechenzeit
wächst hier etwa linear mit der Systemgröße, weshalb sehr große Systeme (bis
103 Gitterplätzen) simuliert wurden. Dafür sind die Ergebnisse für einen wei-
teren Diskretisierungsparameter (e --+ 0) zu extrapolieren . Die Anwendbarkeit des
HMD-Algorithmus' ist allerdings auf Systeme mit positiven Determinantenpro-
dukten beschränkt, d.h. beim Hubbardmodell in Dimensionen d > 1 auf den Fall
der halben Bandfüllung.

Auf kubischen Gittern der Größe 43 bis 103 wurden in Ref.

	

17 und 18.
verschiedene Observablen wie lokale Magnetisierung, innere Energie, spezifische
Wärme und staggered magnetische Suszeptibilität in Abhängigkeit von der Tem
peratur bestimmt. Die Ergebnisse bei Werten von U zwischen 2 und 6 deuten
auf einen Phasenübergang 1. Ordnung hin. Die Neef-Temperatur z.B. bei U ,- 4
beträgt hiernach etwa 0.33. Für größere Werte von U liegen nach keine gesicherten
Aussagen vor; die Ergebnisse der beiden Verfahren weichen hier deutlich voneinan-
der ab. Simulation mit dotierten Systemen (n 0 1) sind bisher noch nicht durch-
geführt worden. Als weiteren Test wurden die lokale Magnetisierung, die innere
Energie und die antiferromagnetische Suszeptibilität für das 43-Gitter bei Tem-
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ä

peraturen zwischen j und 6 ermittelt (Abbildungen 14 bis 16) .
Deutlich zu erkennen ist der starke Anstieg der staggered magnetischen Suszepti-

bilität zu tiefen Temperaturen. Zum Vergleich sind wieder die Resultate für den
wechselwirkungsfreien Fall als gestrichelte Linien angegeben. (Die lokale Mag-
netisierung ist bei U = 0 stets exakt S.) Es wurden für jeden Temperaturpunkt

nach 500 MC-Sweeps zur Thermalisierung 1000 Messungen, unterbrochen von je

2 MO-Sweeps, durchgeführt . Die Übereinstimmung mit den Resultaten aus Ref.

17 und 18 ist im Rahmen der statistischen Fehler sehr gut .

.54
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Abb. 14: lokale Magnetisierung des 43-Gitters bei U=4
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Abb. 15: innere Energie des 43-Gitters bei U=4 (gestrichelte Linie: U=0)
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Abb. 18; staggered magnetische Suszeptibilitiit des 43-Gitters

(gestrichelte Linie: U=O),

34



5. Numerische Instabilitäten

Wie bereits erwähnt ist der in Kapitel 2 beschriebene Algorithmus nur für Tem-
peraturen bis etwa T - g numerisch stabil. Die Matrizen A"(l) aus Gleichung
(2.27) besitzen mit wachsender inverser Temperaturf sehr großeund betragsmäßig
sehr kleine Eigenwerte. Durch diese werden bei jeder Multiplikation einige Rich-
tungen des Vektorraums unterdrückt, andere verstärkt, was schließlich zu Run-
dungsfehlern führt, die die eigentlichen Werte in den Matrizen überragen. Diese
Auslöschungen treten bei der Multiplikation mit orthogonalen Matrizen natürlich
nicht auf. Daher wird in dem Produkt (2.27)

A'(1) = B`(l)BO*(l _ 1) . . .BO'(l + 1)

(das z.B. von rechts ausgehend aufmultipliziert wird,) die jeweils rechts stehende
Matrix so zerlegt, daß nur orthogonale Matrizen aufzumultiplizieren sind . Dazu
eignet sich eine QDR-Zerlegung; dabei ist Q eine orthogonale, D eine diagonale

Matrix und R eine obere Dreiecksmatrix mit Diagonalelementen Rii = 1 . Dazu

wird die Matrix mittels Housholder-T3rausformationen2x in das Produkt QR zer-

legt, und anschließend werden die Zeilen von R so normiert, daß Rii = 1 gilt . D

enthält die ehemaligen Diagonalelemente von R. Die Produktbildung läuft wie

folgt ab (ohne Elektronen-Spie a, o.B.d.A. I = L):

B(L)B(L -1) . . .B(2)B(1) = . . .B(2)QIDIR1 = - .- B'(2)D1Rl

= . . . B"(2)Rl = . , Q2D2le2RY = . . . Q2D2R2

	

,

	

(5.1)

Dabei wird zunächst B(1) QDRzerlegt. Dann wird erst Qi auf B(2) multi-

pliziert, auf das Ergebnis dann D1. Das Produkt wird anschließend wiederum

QDRzerlegt und die beiden R-Matrizen werden multipliziert (das Produkt ist

wieder eine normierte obere Dreiecksmatrix) . Dieses Verfahren wiederholt sich

bis das gesamte Produkt gebildet ist. Die großen und kleinen Eigenwerte stecken

nun in den D-Matrizen . Die Dreiecksmatrizen sind zwar nicht notwendigerweise
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gut konditioniert, in der Praxis hat sich aber herausgestellt, daß die numerische

Stabilität zumindest für ß C 100 gegeben ist (vgl. auch Ref. 20). Pro Multi-

plikationsschritt sind hierbei eine volle Matrixmultiplikation, eine Multiplikation

von Dreiecksmatrizen und eine QDR-Zerlegung erforderlich . Die QDR-Zerlegung

ist wie die Multiplikation ein N3-Prozeß (N = Matrixdimension) und erfordert

für große N etwa 1, 5 mal soviel Rechenzeit wie diese. Insgesamt erhöht sich die
Rechenzeit pro Schritt für große N um einen Faktor von knapp 3. Allerdings
braucht die QDR-Zerlegung nicht nach jedem Multiplikationsschritt durchgeführt
zu werden, sondern nur nach einer Anzahl m von gewöhnlichen Multiplikatio-
nen bis die Rundungsfehler eine bestimmte Schwelle überschritten haben. Der
Einteilchenpropagator G(I) wird dann aus dem QDR-zerlegten Produkt A(I) wie
folgt berechnet:

G(1) = [1 + A(1)] _' _-_ [1 + QDR]_l

= [Q(Q-1-R-1 + D)R]-1 = [Q(Q'D'R')R]-1

(5.2)

Dabei wurde der Ausdruck in runden Klammern in der zweiten Zeile QDR-zerlegt,
und de Q- und die R-Matrizen jeweils miteinander multipliziert . Nur die Matrix
A braucht tatsächlich invertiert zu werden. Die Inverse der orthogonalen Ma-
txix Q ist gleich ihrer Transponierten, und die Invertierung der Diagonalmatrix
Dr bedeutet die Inversion der Diagonalelemente. Das Fortschreiten der Greens-
funktion von einem Trotter-Schritt 1 zum nächsten nach (2.36) führt durch die
Multiplikation von B(I -i-1) und B(I -I-1)-1 zu einer ähnlichen Propagation von
Rundungs£ehlern wie oben. Die Anzahl in- von Üpdatinga dieser Form, die nu-
merisch stabil durchgeführt werden kann, ist etwa gleich m. Dann ist wieder eine
Neuberechnung der Greensfunktion nach Gleichung (2.32) erforderlich . Die Zahl
m ist für feste Diskretisierungsgröüe Ar unabhängig von ß. Es zeigt sich, daß
etwa für AT " rn C 1.5 die Berechnungen numerisch stabil bleiben. Bei einem
realistischen Wert von etwa AT = 8 braucht also nur nach jeder 12. Matrix-
multiplikation eine QDR-Zerlegung durchgeführt zu werden, bzw. nach jedem
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12 . Updating von Ga(l) nach (2.36) ist eine Neuberechnung der Greensfunktio-
nen aus dem lsingspin-Hilfsfeld nach (2.32) durchzuführen. Andererseits wächst
die Zahl der Trotter-Schritte L nach der Beziehung Ar = ß%L linear mit der in-
versen Temperatur . Daher steigt der Anteil der vollständigen Neuberechnungen
der Greensfunktion mit ß an, weshalb diese dann den größten Teil der Rechenzeit
kosten. m MO-Sweeps durchs Ortsgitter erfordern folgende Prozeduren-

- m Updatings nach (2 .36).

- L --- -,1, gewöhnliche Matrimnultiplikationen

- ra Prozeduren nach (5.1), jede entspricht 3 Matrizinultiplkationen

Die Gesamtzahl von Matrixmultiplikation (bzw. in der Rechenzeit äquivalenter
Prozesse) für einen vollständigen MC-Sweep durchs Orts- und Zeitgitter beträgt
somit ,L(2m -F- L -(- 2.11 ). Sie wächst also quadratisch mit L, d.h. mit der inversen
Temperatur ß. Daher ist eine Reduktion der Anzahl von Matrixmultiplikationen
sehr wünschenswert.



6. Steigerung der EfRzienz

6 .1 . Reduktion von Matrixmultiplikationen

Die Zahl der Matrixmultiplikationen zur Bestimmung des Einteilchenpropagators
G° nach Gleichung (2.27) und (2.32) wächst quadratisch mit der Zahl der Trotter-
Schritte Lund damit mit der inversen Temperatur ß. Durch das Abspeichern von

Zwischenprodukten in einer hierarchischen Struktur kann diese Abhängigkeit auf
LlogL reduziert werden. Dies soll im Folgenden dargestellt werden. Jeweils m B-
Matrizen aus (2.26) können ohne numerische Probleme miteinander multipliziert
werden. Die resultierenden m Produkte (ohne Elektronenspin v):

Pk =Bmk " . . Bm~k~X}-1-2$m(k--X}.i..~

	

(lc = ~, " . . ~ L~m)

werden QDRzerlegt und gespeichert.

	

Die Berechnung des gesamten Produkts
A(L) sei an dem Beispiel m =4 gezeigt:

O O P4 P3 P2 PI

P43 P21

A(L)
Dabei deuten die Pfeile aufdas Produkt der beiden oben stehenden Matrizen hin.
O sind Platzhalter; sie werden später benötigt und wirken bei der Multiplikation
wie Einheitsmatrizen, d.h. die Multiplikation braucht gar nicht durchgeführt zu
werden . Die Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen wird folgendermaßen
durchgeführt :

Q2(D2R2)(QIDI)RI = Q2(R2Qi)Rl

Q2(QDR)RI = Q21D21R21

	

"

	

(6.2)
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Zuerst werden die Diagonalmatrizen D2 bzw. Dj auf .R2 bzw. Qz multipliziert.

Die resultierenden Ergebnisse werden dann miteinander multipliziert, und das Pro-

dukt (in Klammern) QDR-zerlegt . Schließlich werden die Produkte aus den beiden

Q- bzw. R-Matrizen gebildet . Dieser Prozeß erfordert insgesamt soviel Rechenzeit

wie etwa 3 Matrixmultiplikationen, wenn man die Dreiecksgestalt der R-Matrizen

ausnutzt. Aus dem (QDR-zerlegten) A(L) wird derEinteilchenpropagator G(L) =

[1-I- A(L)]-1 wie in (5.2) berechnet . Anschließend kann die Greensfunktion nach

einem Sweep durch das Ortsgitter nach Gleichung (2.36) neu bestimmt werden.

Nach m Anwendungen dieser Gleichung ist wieder eine vollständige Neuberech-

nung der Greensfunktion durchzuführen . Dazu ist zu berechnen:

A(m) = BmBm_1 . . . BIBLBL_1 . . .	(6 .3)
m m

In den ersten m Sweeps durchs Ortsgitter ändern sich nur Matrixelemente von

Pl = B�a . . . Bl durch die Fluktuationen des Ising-Hilfsfeldes . Daher genügt es,

P, aus dem Ising-Feld neu zu bestimmen, die Matrizen in der obigen Baumstruktur

geeignet umzustellen, und alle betroffenen Matrixprodukte im Baum (*) neu zu

berechnen:
U P1 P4 P3 P2 O

PI P43 P2

A(m)

Die hierarchische Struktur reduziert die Anzahl. neu auszuführender Matrixpro-

dukte auf 1092 r» . Diese Prozedur wird nach jeweils m Sweeps durch das Ortsgit-

ter sinngemäß wiederholt, bis nach Zm Umstellungen der Matrizen-Baum folgende

Gestalt hat: (* deutet wieder neue Produkte an)
P2 PI P4 P3 O O

P21 P43 O

A(L12)

Er kann dann durch einfache Verschiebung der Matrizen nach rechts auf die ur-

sprüngliche Form gebracht werden . Weitere

	

Operationen vervollständigen
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einen Sweep durch den Uotter-Raum. Die Zahl der Matrixmultiplikationen (bzw.

der QDR-Zelegungen mit einem Faktor 1 .5 gewichtet) für einen der L/m Schritte

setzt sich zusammen aus-

- 2m für die Bestimmung von 0(1) nach Gleichung (2.36)

- 2.5m für die Neuberechnung und QDR-Zerlegung eines Blocks Pk

- 31092 -A für die Multiplikation der Matrizen in der Baumstruktur

Insgesamt sind also E = ,,n(4.5m -I- 31092m) Matrixmultiplikationen für einen
vollständigen Sweep nötig, Das Verfahren ohne Abspeichern der Zwischenpro-
dukte erfordert dagegen E =

L-rri
(2m -}- L -E- 2 k) Multiplikationen (siehe Kapitel 5) .

r, 1 entspricht auch etwa dem Verhältnis der gesamten Rechenzeit, da diese zu ca.
90% für Matrixmultiplikationen und QDRZerlegungen verwendet wird. Für ty-
pische Werte der Laufparameter - beispielsweise ß = 32,Ar = U, L = ßfAT =

256,m = 8 - beträgt das Verhältnis -' 6 .5, bei ß ---1.28 und sonst gleichen Pa-
rametern erhäht sich das Verhältnis auf etwa 22. Besonders für größere Systeme
bei tiefen Temperaturen bewirkt das hier vorgestellte Verfahren also eine deutliche
Steigerung der Effektivität. Da die Systemgröße kubisch in die Rechenzeit eingeht,
kann für Simulationen bei relativ tiefen Temperaturen (etwa ab ß .-_ 30) die Zahl
der Gitterplätze bei gleicher Rechenzeit etwa verdoppelt werden. Der Preis dafür
ist ein nicht unerheblicher Speicherplatzbedarf. Für Elektronenspin up und down
müssen je 3m QDR-zerlegte Matrizen gespeichert werden, d.h. pro Matrix etwa
2N2 Einträge. In dem obigen Beispiel (L = 256, rn .-. 8) bedeutet dies für ein
System von z.B . N =100 Gitterplätzen 192 Matrizen mit je 2 .104 Einträgen, also
einen Speicherplatzbedarf von insgesamt 3.8 .106 RealZahlen, bei Real*8-Zahlen
also etwa 30 MByte.



6.2 . Beschleunigung der Matrixmultiplikationen

Nach dem die Zahl der Matrixmultiplikationen für einen MC-Sweep reduziert
worden ist, soll nun die Zahl der Operationen für eine Matrixmultiplikation ver-
ringert werden. Die $-Matrizen nach (2 .26)

$"(l) = e-OTke-aArv(1)

setzen sich aus einem diagonalen Term e-"0-rv(1) und der exponenzierten Hopping-
Matrix k zusammen. k ist in der Regel nur sehr dünn besetzt, insbesondere wenn
nur nearest-neighbor hopping zugelassen ist. Im eindimensionalen Fall ist z.B. nur
die erste Nebendiagonale besetzt. Werden im Fall d = 2 die Gitterplätze wie in
Kap.4.2 beschrieben durchnumeriert, so hat k(2) folgende Block-Gestalt (z.B. für
N = 16 Gitterplätze) :

0) I 0 I

k(2) _

	

I

	

0)

	

I

	

0
0 I 0) 0

I 0 I k(~)

die Hoppingmatrix für den Ring aus 4 Gitterplätzen.

	

e-Tk ist zwar streng

genommen voll besetzt, aber die Matrixelemente fallen exponentiell mit dem Ab

stand vort der Haupt- bzw. Nebendiagonalen ab.

	

Die Trotter-Suzuki-Zerlegung

(2.8) erzeugt einen Fehler in den Erwartungswerten der Ordnung AT2 . Daher liegt

es nahe, die Matrix e-ATh nur bis zur ersten oder zweiten Ordnungzu entwickeln :

e--~Tk �, I - ,&Tk+ !(ATk)2+ O(OT3 )

	

.

	

(6.4)

Im Folgenden wird beispielhaft der eindimensionale Fall betrachtet . Hier gilt

6s,?+I + Si ,j -'],

	

und

	

[kl? - Sij+2+ 2bij + sie,?-2

	

f

	

(ö.5)
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Dabei ist I die 4 x 4-Einheitsmatrix und
0 1 0 1'

k(x)
1

=
0 1 0

0 1 0 1
1 0 1 0,



wobei periodische Randbedingungen gewählt werden, d.h . N + 1 --r 1 etc.. Auf
diese Weise verschwinden alle Elemente, die nicht auf der Haupt- oder den ersten
beiden Nebendiagonalen liegen . Die vorhandenen Elemente sind bis zur Ordnung
Art exakt.

Eine Verbesserung besteht darin, e-ATk zunächst exakt zu berechnen - via Dia-
gonalisierung der Matrix k - und dann die Elemente, die einen Abstand von mehr
als z.B. 2 zur Hauptdiagonalen haben, gleich null zu setzen. Dann sind die "wichti-
gen" Elemente exakt, was eine deutliche Verbesserung in den Ergebnissen bedeutet
(siehe Tabelle 1) . Eine weitere Methode ist die in Kap.2.2 beschriebene even-odd.
Zerlegung. Durch diese erhält man zwei Matrizen kl und k2, die aus jeweils y
kommutierenden 2 x 2 Matrizen zusammengesetzt sind . Diese können unabhängig
voneinander exponenziert werden . Um e-Ark auf eine volle Matrix aufzumulti-
plizieren, sind hier 4N2 Multiplikationen durchzuführenim Vergleich zuN3 Multi-
plikation. bei vollen Matrizen auf beiden Seiten . Die oben beschriebenen Verfahren
mit dem Abschneiden der Nebendiagonalen benötigen dafür (1 -}- 2m)NZ Multi-
plikationen, wobei m die Anzahl der berücksichtigten Nebendiagonalen ist. Sie
haben den Vorzug, sich auf den Fall von next-nearest-neighbor hopping und für
höhere Dimensionen leicht erweitern zu lassen .

Tabelle 1 zeigt die Werte der inneren Energie des 6er-Rings bei U =4 und T = 2
für verschiedene Werte des Diskretisierungsparameters AT. Die Werte bei Ab-
schneiden der Nebendiagonalen bis auf eine oder zwei, bzw. bei Entwicklung von
e-4,k in erster und zweiter Ordnung wurden ermittelt . Es stellt sich heraus, daß
im ersten Fall bereits bei AT = $ die Abweichung vom Ergebnis mit voller Matrix-
multiplikation unter 2% liegt, wenn man nur eine Nebendiagonale berücksichtigt .
Werden, zwei Nebendiagonalen mitgenommen, reduziert sich der Fehler auf unter
0.7.%. Dagegen sind die Abweichungen bei Entwicklung nach Ar relativ groß. Für
LAr = $ betragen diese etwa 20% bei Entwicklung in erster bzw. 2% bei En-
twicklung in zweiter Ordnung. Im Gegensatz zum Verfahren mit Abschneiden der
Nebendiagonalen bleibt hier die Spur von e-Ark, die im Fall U = 0 gleich der
Summe der exponenzierten Energieeigenwerte ist, nicht erhalten, was die recht
großen Abweichungen verursacht . Das erste Verfahren ist dagegen gut anwend-
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bar und auch einfach zu implementieren. Es wurde auch für größere Systeme

getestet und bringt dort einen erheblichen Gewinn an Rechengeschwindigkeit.

Bei Berücksichtigung von zwei Nebendiagonalen werden in der Multiplikation der

Streifenmatrix mit einer voll besetzten Matrix z.B. bei N = 32 mehr als 80%

der Multiplikationen eingespart. Bei tiefen Temperaturen wird daher die meiste

Rechenzeit von den dort notwendigen QDR-Zerlegungen beansprucht.

Tab.Y: Werte derinneren Energie in Abhängigkeit vom Diskretisierungsparameter

AT für verschiedene Verfahren der Matrizenmultiplikation

Verfahren Diskretisierungparameter ©r

volle Matrizen 0.1407 0.1660 0.1730

eine Nebendiagonale 0.1316 0.1632 0.1732

zwei Nebendiagonalen 0.1404 0.1659 0.1730

Entw. in 1 . Ordnung 0.0651 0.1349 0.1647

Entw. in 2.Ordnung 0.1567 0.1686 0.1736



7. Das eindimensionale Hubbardmodell

7.1'. Exakte Resultate

Der kinetische Anteil (1 .3) im Hubbard-Hamiltonian kann. im eindimensionalen
Fall durch die Transformation in den Impulsraum :

1
cot . = e:gicito.~

q__27rh 1=__N N ~1
N

	

2'

	

' 2

mit demEnergieeigenwerten E(q) = --2 cosq diagonalisiert werden . Die Fermikan,te
liegt dann im Fall U - 0 bei qF =2 (n: Besetzungsdichte) . Was ist bei endlicher
Wechselwirkung (1.2) an exakten Resultaten für den thermodynamischen Limes
bekannt ?

Die Lieb und Wu- Gleichungen2 liefern thermodynamische Größen des
Grundzustandes sowohl bei halber Bandfüllung (n = 1)2,3 als auch bei n =A ]. 4.
Im singulären Fall n = 1 liegt für jeden endlichen Wert des Coulombparameters
U > 0 ein Isolator mit antiferromagnetischer Kopplung, aber ohne langreichweitige
Ordnung vor. Im Fall n 96 1 ist das System ein paramagnetischer Leiter in dem
Sinne, daß keine Bandlücke existiert .
T > 0: Bei endlichen Temperaturen kann nach dem Mermin-Wagner Theorem
keine langreichweitige Ordnung mit gebrochener Symmetrie (wie z.B. Magneti-
sierung) auftreten. Viel mehr kann über die Eigenschaften des Hubbardmodells bei
T > 0 nicht gesagt werden, da Lösungen derIntegralgleichungen vonM.Takahashi3
nicht bekannt sind.

Keine Aussagen macht die Lösung von Lieb und Wu über Korrelationsfunk-
tionen und über die Impulsverteilung n(q) . Insbesondere ist es nicht klar, ob
das eindimensionale Hubbardmodell im Rahmen einer Fermiflüssigkeitstheorie zu
beschreiben ist. In einer Fermiflüssigkeit können Anregungen der Elektronen um
die Fermikante als Einteilchenzustände (Quasiieilchen) beschrieben werden. Dazu
ist eine scharfe Fermikante, d.h. ein Sprung von n(q) bei q= qF notwendig. Diese



Eigenschaften des eindimensionalen Hubbardmodells sind in jüngster Zeit wieder
Thema zahlreicher Arbeiten gewesen 7,24,26,27 .

7.2 . Ergebnisse aus Renormierungsgruppenrechnungen

Ein Modell für schwach wechselwirkende Fermionen in einer Dimension ist das

Tomonaga-Luttinger (TL)-Mode1122 . Dieses besitzt keine wohldefinierten Quasi-
teilchen, ist also keine Fermiflüssigkeit . Das Hubbardmodell kann auf das TL-

Modell abgebildet werden, wenn man das Energiespektrum e(q) des ungestörten

Hamiltoniaus (7.1) um qF linearisiert . T.Giamarchi und H.J.Schulz23 berechneten

hieraus mit einer Ortsraum-Renormierungs(RG)-Technik das langreichweitige Ver-

halten von Korrelationsfunktionen (KFen). Sie erhalten einen Abfall der KFen mit

demAbstand der Gitterplätze nach einem Potenzgesetz ; z.B. für die Dichte-Dichte-

und die Spin-Spin-KF (vgl . Gln. (7.6a,b» :

CNN = Al cos(2kpj)j-f + A2 cos(4kFj)j-Q

	

(7.2a)

Cis = B1 cos(2kFj)j-"7

	

(7.2b)

mit zusätzlichen logarithmischen Korrekturen. H.J.Schulz24 bestimmte die Expo-

nenten "y und P in Abh. vom Coulomb-Parameter U und der Bandfüllung n. Die

Exponenten für einige Spezialfalle sind:

U=0 :

	

y

	

2,A2 = 0 (exakt lösbar)

n=x,U>0 y=1
n :A 1,U-+oo :

	

y=

Allgemein gilt für

7n961,U>0 :

	

3 <y<2undstets 4y=ß+4.

Obwohl die RG-Rechnungen nur für den Fall U <t durchgeführt werden können,

glaubt man, daß die Ergebnisse sich auf den Fall großer U übertragen lassen, da

die exakte Lösung von Lieb und Wu kein kritisches Verhalten bei irgendeinem

Wert von U > 0 aufweist .
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7.3 . Ergebnisse aus Variationsrechnungen

Zur analytischen Untersuchung des Hubbardmoddls schlug Gutzwiller25 folgende
Variationswellenfunktion vor.

TG)

	

g)nifinij) 1'fo) = gD I T0},

	

D = Enitnij

	

"

	

(7.3)
i

	

i

Dabei ist ( iPo) die Wellenfunktion des nicht-wechselwirkenden Fermigases (Slater-
determinante) auf dem Gitter. Die Abstoßung U in (1 .4) führt zu einer Vermei-
dung von Doppeltbesetzungen, die durch den Vaaeiationsparameter g approximiert
wird. Der Wert von g in Abhängigkeit vom Coulombparameter U und der Elektro-
nendichte n wird durch h inimäliäierung des Energieerwartungswertes gefunden.
Grenzfälle sind g = 1 für U = 0 (Fermigas) und g = 0 für U -e oo (antiferromag-
netisches Heisenbergmodell) .
D.Vollhardt et.a1.7 gelang 1988 die analytische Berechnung des Variationspara-
meters g für beliebiges U und beliebige Besetzungsdichte sowie die Bestimmung
der Korrelationsfunktionen für die Gutzwiller-Wellenfunktion (GWF). Obwohl
die Variationsenergie für große U z.T. deutlich von der exakten Grundzustands-
energie abweicht, stehen die KF, insbesondere die Spin-Spin-KF, zumindest für
den atomaren Limes U --+ oo, in sehr guter Übereinstimmung mit exakten und
numerischen Resultaten. Für das halbgefüllte Band ergibt hier die GWF

C.5(g = 0en =1) = (-1)j ((~~)

	

.

	

(7.4)

Die Fouriertransformierte CSS(q) divergiert bei 'q = 7r, zeigt also das zu erwartende
autiferromagnetisches Verhalten. Allerdings weisen die KFen aus der GWF fier
endliches U ein langreichweitiges Verhalten Cjs - j_2 auf, d.h. der Übergang
zum autiferromagnetischen Zustand tritt erst bei U -+ oo auf statt bei U -a O+,
wie Lieb und Wu zeigten9. Für n 54 1 wird bei der GWF ebenfalls ein quadrati-
scher Abfall der Spin-Spin- und der Dichte-Dichte-KFen festgestellt .
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7.4. Ergebnisse der MC-Simulation

7.4 .x . . Definitionen und einfache Zusammenhänge

Im Hubbardmodell ist ein Gitterplatz entweder leer, einfach besetzt mit Spin T

oder 1. oder doppelt besetzt . Die Korrelationsfunktionen (KFen) zwischen diesen

Möglichkeiten sind durch folgende Summen über Gitterplätze definiert

(Beachte, daß die so gebildete Spin-Spin-KP sich von der in Gl. (3.12) definierten

(L6) um einem Faktor 1 unterscheidet.) Die jeweiligen mittleren Dichten (s,n,d,h)

sind

x--_ (X) = N Lr(Xi)
i

Die mittlere Magnetisierung s verschwindet, da der Hamiltonian (1 .4) die Sym-

metrie für Spin 1 und 1 nicht bricht . Auf diese Weise lassen sich 10 KFen bilden,

von denen allerdings nur 4 unabhängig sind. So gilt
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(7.7)

N
CxY - N E, (Xiyi+j) - (X)(Y) (7.5)

Xi und Y sind dabei zwei der folgenden lokalen Operatoren

Si - nit
- nil (Spin) (7.6a)

Ni - nit -I- nil (Blektronendichte) (7.6b)

Di - niTnil (Doppelbesetzung) (7.6c)

Hi = (I - nit)(1 - nil) (Leerstelle, Loch) . (7.6d)

CND - 2[CNN + CDD .,.. CsH] (7.8a)

1 -
j
CDH - j

[C.DD +
?
CHH

.?
CNN] (7.8b)

2

CNH = - -
2

[CDD CHH CNN] (7 .8c)
3 2



Es genügt daher, z.B . nur die vier KFen CXx zu berechnen. Bei Umklappen aller
Spins ändern sich die Erwartungswerte wegen der Invarianz des Hamiltoni-

ans (1.4) nicht . Andererseits ändert sich das Vorzeichen der KFen mit ungerader
Anzahl von Spin-Operatoren Si, weshalb die restlichen drei KFen CSN, CSD und
C'~$ verschwinden . In der MG-Simulation sind zunächst die Erwartungswerte in
den Gln. (7.6) und (7.7) über die fermionischen Freiheitsgrade zu bestimmen.
Dies geschieht gemäß (3 .4) bis (3.8) aus den equal-time Greensfunktionen (vgl .
Bsp. (3.13)) . Anschließend folgt die Summation über die Konfigurationen des
Isingspin-Hilfsfeldes {s=l}. Der Fall j = 0 muß - wegen des Szj in den Kommuta-
tionsrelationen - gesondert betrachtet werden. Die KFen CöX - ~ ~i(Xz) - x2
lassen sich aber in Termen der mittleren Dichtefunktonen (7.7) ausdrücken

gegeben. (Jede Doppeitbesetzung erzeugt genau ein Loch, und ohne Doppeltbe-
setzungen gilt h -I- n .- 1.) Insgesamt werden also die vier KFen CXX (j > 0)
und zwei mittlere Dichten, z.B. n, d bestimmt. Die anderen KFen können dann
ebenfalls daraus gewonnen werden.
Um die Rolle von supraleitenden Fluktuationen und den Einfluß von U auf diese
zu untersuchen, wird außerdem die KF

C1 c - N ~(c4lczlc+mc=+m)z

mit Cpc = -h für lokale Singlet-Cooperpaare bestimmt.
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Cps =n-2d (7.9a)

CpN = 2d + n(1-- n) (7.9b)

CöD --_ d(1- d) (7.9c)

Cög = h(1- h) . (7.9d)

Außerdem ist die Lochdichte h durch die Beziehung

h---1-n+d (7.10)



7.4 .2 . Spin-Spin-Korrelationsfunktionen

7.4.2.1 . Halbe Bandfüllung

Um Rückschlüsse auf den Grundzustand bzw. auf den thermodynamischenLimes
ziehen zu können, wird die Abhängigkeit der KF von der Temperatur bzw. von
der Systemgröße untersucht.

Temperaturabhängigkeit : Bei endlichen Temperaturen zerstören thermische
Fluktuationen die Korrelationen . In endlichen Systemen kann aber ein Verhalten
wie im Grundzustand erwartet werden, wenn die thermische Korrelationslänge e
die Systemabmessungenüberschreitet . Für den Ring aus 32 Gitterplätzen wurde
die Spin-Spin-KF CjS bei inversen Temperaturen ß zwischen 2 und 32 bestimmt.
Abb. 17 zeigt C9S in Abhängigkeit vom Abstand j bei einem Coulombparameter
von U = 2. Die Zahl der Messungenlag im folgenden stets zwischen 1500 und 3500,
unterbrochen von je 2 MO-Sweeps. Zur Thermalisierung wurden 500 MC-Sweeps

durchgeführt . Die verschieden Symbole stehen für die verschiedenen Tempera-

turen Die durchgezogene Linie ist das Resultat aus der GWF7. Für ß k° 8 sind

die antiferromagnetischen Korrelationen an dem wechselnden Vorzeichen deutlich

zu erkennen . Die Werte wachsen betragsmäßig mit ß an und unterscheiden sich

zwischen ß = 16 und ß = 32 nur noch gering . In Abb. 18 ist der Verlauf durch die

Stauchung von COSS deutlicher zu erkennen . Die Korrelationen sind wesentlicher

stärker ausgeprägt als die der GWF. Dies macht sich in der Fouriertransformierten

CSS(q) (Abb. 19) in dem scharfen Maximum bei q = 7r bemerkbar, welches in

der MC-Simulation mit ß anwächst, in dem Resultat aus der GWF dagegen nicht

auftritt . Für q 9-6 Tr stimmen die Ergebnisse aus der MO-Simulation für tiefe

Temperaturen mit denen aus der GWF sehr gut überein. Der ferromagnetische

Anteil q = 0, der bei höheren Temperaturen auftritt, wird mit wachsendem ß
unterdrückt.

Systemgrüßenabhängigkeit : Die Spin-Spin-KF für verschiedene Ringlängen

(N = 161 24e 32,48) ist in Abb. 20 dargestellt. Die Temperatur wurde so skaliert,

daß = 2 -.. const . gilt . Dies resultiert aus der Annahme, daß die Anzahl ther-

mischer Anregungen proportional zu Temperatur ist, d.h . für die thermische
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Korrelationslänge : e - ß. Der Abstand eines Systems vom Grundzustand wird

durch das Verhältnis ~ bestimmt, welches möglichst groß sein muß, um Grund-

zustandseigenschaften zu ermitteln. Will man Systeme verschiedener Größe ver-

gleichen, so ist dieses Verhältnis konstant zu halten, woraus die obige Skalierung

resultiert . Wie man sieht, ist der Einfluß der Systemgröße auf Cfs für N > 24

sehr gering. In der Fouriertransionnierten (Abb. 21) fallen die Kurven fast zusam-
men, nur das Maximum bei q = ir wird mit der Systemgröße zunehmend höher

und schärfer, was auf eine Divergenz im thermodynamischen Limes hinweist .

Abhängigkeit von der Wechselwirkung : Abb. 22 zeigt CSS (g) für den 32er-
Ring bei ß = 32 für verschiedene Werte von U. Die durchgezogenen Linien sind
wieder die Resultate aus der GWF. Für U = 0 sind beide Methoden exakt . Die
Übereinstimmung zwischen dem endlichen System bei endlicher Temperatur mit
dem Grundzustand im thermodynamischen Limes ist (zumindest hier sehr gut.
Die q-abh. Spin-Spin-KFen aus der GWF zeigen einen glatten Verlauf, die Werte
erhöhen sich mit der elektronischen Abstoßung U insbesondere zu q =7r hin. Nur
für U --> oo liegt bei q = w eine logarithmische Divergenz vor. Bei den MC-
Resultaten stellt man dagegen ein scharfes Maximum bei q .-_ W fest, das mit
U deutlich anwächst und mit der Systemgröße schmaler und höher wird. Dies
spiegelt die Tatsache wieder, daß bei der GWF ein Phasenübergang zum antifer-
romagnetischen Zustand erst bei U = oo auftritt, im Gegensatz zu Ue .- 0 in der
exakten Lösung von Lieb und Wu.

7.4.2.2 . Viertei Bandfüllung

Die Spin-Spin-KF im Fall n = -i zeigt Abb. 23 für den 32er-Ring. Hier ist wieder
U = 2 und ,(3 liegt zwischen 16 und 32. Das positive Vorzeichen tritt hier nicht auf
jedem zweitem Gitterplatz, sondern auf jedem vierten auf. Das entspricht aber
jedem zweiten Elektron, da hier im Mittel nur jeder zweite Gitterplatz besetzt ist.
Die antiferromagnetische Kopplung ist also wieder zu beobachten. Die Tempe-
raturabhängigkeit ist (zumindest in diesem Bereich sehr gering. Die KP aus der
GWF zeigt ein ähnliches Verhalten, wobei die Kopplung mit jedem viertem Git-
terplatz gegenüber dem MO-Resultat abgeschwächt ist. Die Fouriertrausformierte
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CSs(q) für verschiedene Ringlängen ist in Abb . 24 zu sehen. Der Verlauf von

Css(q) nach der GWF (durchgezogene Kurve) ist unabhängig von n, sie nimmt
lediglich für q > nir einen konstanten Wert an. Dagegen weist die Spin-Spie

KF aus den MC-Simulationen ein Maximum bei q = 2kF --- ir und ein Abfallen

für 'q -; 7r unter den Wert aus der GWF auf. Das Maximum wächst schwach

mit der Ringlänge N, der Wert bei q - 0 geht gegen 0. CSS(-ir) ändert sich

dagegen nicht mit N. Das Maximum bei q = 2kF wurde bereits in anderen

MC-Simulationen10 )26 sowie für den Grenzfall U --+ oo mit einer Bethe-Ansatz-

Wellenfunktion für endliche Systeme (N < 32) 27 gefunden. Abb. 25 zeigt CSS(q)

bei verschiedenen Werten von U . Gezeigt werden die Ergebnisse für den 32er-Ring

bei U=0,2 und 4, p = 32 aus der MC-Simulation und bei U = oo, T - 0 aus der

Bethe-Ansatz-Wellenfunktion sowie die exakte Kurve für U = 0, T= 0 im thermo-

dynamischen Limes. Das Maximumbei q = 2kF wächst mit U. Auffallend ist, daß

.bei U -- oo CSS(ir) aufden Wert il des wechselwirkungsfreien Falls zurückgeht, bei

den Zwischenwerten von U (aus den MC-Simulationen) dagegen nicht . Da letztere

bei T > 0 bestimmt wurden, liegt es nahe, an einen Temperatureffekt zu denken .

Dagegen spricht aber das in Abb . 23 gezeigte nahezu temperaturunabhängige Ver-

halten der Spin-Spin-KF . (Die Fouriertransformierte CSS(7r) ändert sich ebenfalls

nicht in diesem Temperaturbereich.) Außerdem liefert eine Störungsrechnung er-

ster Ordnung in U ebenfalls ein Ansteigen von Css(ir) gegenüber dem Fall U = 0
27. Es scheint daher einen maximal Wert Umax > 2 zu geben, bei dem der Wert

von CSS(ir) wieder abfällt. Abb. 26 zeigt schließlich die Spin-Spin-KF für U = 0, 2

und 4 aus den MC-Simulationen und aus der Störungsrechnung erster Ordnung

(durchgezogene Linie) . Die Übereinstimmung bei U =2 ist erstaunlich gut, wenn

man bedenkt, daß U =2 eigentlich kein "kleiner" Entwicklungspaxameter ist . Bei

größeren Werten von U nehmen die Abweichungen erwartungsgemäß zu.



.06

~,, :04

.02

- .02

- .04

- .06

- . 0 - 0

2

Abb. 17 : Spin-Spin-KF CJs bei halber Bandfällung
N = 32, U = 2, p = 2(*), 8(o), 18(x), 32( " ), GWF :(
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Abb. 18: wie Abb. 17, nur ClS um Faktor .10 gestaucht
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Abb. 19: Spin-Spin-KF C'95(q) bei halber Bandfüllung
N --� 32, U = 2,6 = 2(*), 8(o), 16(x), 32(" ), GWF :(
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Abb. 20: Spin-Spin-KP ClS bei halber Bandfüllung

U = 2, ß = ~, N --- 16(*), 24(o), 32(x), 48(-) GWF :(--)
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Abb. 21 : Spin-Spin-KF G+SS(q) bei halber Bandfüllung

U = 2, p = e, N= 1s(*), 24(o), 32(x), 48(-), GWF :(---)

Abb. 22: Spin-Spin-KP CSS(q) bei halber Bandfüllung
N = 32, ,ß = 32, U - 0, 2,4 (von unten nach oben), GWF: (1
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Abb. 23 : Spin-Spin-KF CJSS bei. viertel Bandfüllung

N = 32, U = 2, ß = 16(*), 24(o), 32(x), GWF :(--)
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Abb. 24 : Spin-Spin-KF CSS (q) bei viertel Bandfüllung
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Abb. 25: Spin-Spin-KP CSS(9) bei viertel Bandfällung

QMC, N = 32, U = 0, 2,4 (o, x, ") Bethe»Ansatz-WF, N = 32, U = oo(*)
exakt, N = oo, U = 0(-)

0.0 0.2 0.4 0.6
Abb. 26. Spin-Spin-KP CSS(q) bei viertel Bandfüllung
QMC, N = 32, U = 0, 2,4 (* o x)
Störungsrechnung I .drd . U = 0, 21 4(--"-) (von unten nach oben)
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7.4.3 . Dichte-Dichte-Korrelationsfunktionen

7.4.3 .1. Halbe Bandfüllung

Die Dichte-Dichte-KF CNN (Gln. (7.5) und (7.6b}) für den 32er-Ring bei U = 2

ist in Abb. 27 zu sehen. Die ersten drei Werte sind wieder gestaucht, um den

weiteren Verlauf besser erkennen zu können . Die inversen Temperaturen ß liegen

zwischen 2 und 32. Die Werte aus der GWF (durchgezogene Linie) zeigen staxke

Schwankungen mit der Periode 7r . Dagegen nehmen sie bei der MC-Simulation

betragsmäßig monoton mit dem Abstand ab, wobei aber jeder zweite Wert mit

den GWF-Resultaten recht gut übereinstimmt . Mit wachsendemß verringert sich

der Abstand der anderen Werte zu den GWF-Resultaten . Abb. 28 zeigt das

Verhalten für verschiedene Ringlängen. Auch hier wird die Übereinstimmung mit

dem GWF-Resultat mit wachsenser Systemgröße besser. Beim 48er-Ring fallen

die Werte zwar immer noch betragsmäßig monoton, aber die Schwankungen mit ir

sind bereits deutlich zu erkennen . Bei der Fouriertransformierten (Abb . 29) macht

sich die Systemgröße jedoch fast ausschließlich an den Grenzen q = 0 und q = ir

bemerkbar, ansonsten liegen die Werte auf derselben Kurve. Das Verhalten für

verschiedene Werte von U zeigt Abb. 30. Die Dichte-Dichte-KFen sind in der MO-

Simulationen gegenüber den GWF-Resultaten unterdrückt. Die Abweichungen

wachsen mit U an, wobei für kleine q-Werte der Verlauf auch qualitativ anders ist.

Im. Gegensatz zu den Dichte-Dichte-KFen aus der GWF, die mit der Steigung 1 bei

q = 0 beginnen und dann rechtsgekrümmtverlaufen, weisen sie bei MO-Simulation

eher eine waagerechte Tangente bei q = 0 und einen Wechsel in Krümmung von

links nach rechts auf.

7.4.3.2. Viertel Bandfüllung

Die Matrixelemente in der Dichte-Dichte-KF CVN(k) haben die Form

(cpaep-k,QCQQrcq+k,o')

	

(7.1.2)

mit den Vernichtern (Erzeugern) C(4t) von Zuständen im k-Raum. Dies entspricht

einer Streuung zweier Elektronen mit Impuls P und q mit dem Impulsübertrag k .
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Die vier Impulse sind daher stets betragsmäßig kleiner als der Fermi-Impuls qF =

" . Liegt 1 k 1 zwischen nir und a - was bei halber Bandfüllung nicht vorkommen

kann -, so kann diese Streuung nur durch einen Umklapp-Prozeß realisiert werden,

bei dem zusätzlich ein reziproker Gittervektor fir addiert wird. Dies führt bei der

GWF zu einem Abfall von CNN(q) für q > n-ir siehe Abb . 31). Die MC-Resultate

steigen dagegen monoton an, wobei allerdings die Steigung für q > nzr deutlich

abnimmt . Die Dichte-Dichte-KFen werden wieder mit der Wechselwirkung U un-

terdrückt ; der Einfluß von U ist aber wegen der kleineren Gesamtdichte nicht so

stark wie im Fall n = 1 . Die q-abh. Dichte-Dichte-KFen für Ringe aus 16 bzw. 32

Gitterplätze sind für verschiedene Werte von U in Abb. 31 dargestellt. Zum Ver-

gleich sind wieder die Resultate aus der GWF (durchgezogene Linie) eingetragen.

(Fier U=O sind die Ergebnisse wieder exakt .) Die Abweichungen bei endlichem U

sind erheblicher größer als im Fall n =1.

2 4 6 a 10 12 14 16

Abb . 27: Dichte-Dichte-,KF CNeYl bei halber Bandfüllung (
ON CNN CNN

N -= 32, U = 2,,0 = 2(*), 8(o), 16(x), 32(.), GWF r(
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-10-

-15-

Abb. 28: Dichte-Dichte-KP CNN bei halber Bandfällung

U = 2, /3 = e, N = 16(*), 24(o), 32(x), 48(-) GWF :(-)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1. .0

Abb. 29 : Dichte-Dichte-KP CNN(q) bei halber Bandfüllung

U = 2, A = e, N = 16(*), 24(o), 32(x), 48(-) GWF :(
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Abb . 30: Dichte-Dichte-KF CNN (q) bei halber Bandfüllung

ß .-- 32, N ---- 32, U = 0, 2,4 (von oben nach unten), GWF :(--)

0.0 0.2 0 .4 0.6 0 .8 1 .0

Abb . 31 : Dichte-Dichte-KP CNN(q) bei viertel Bandfüllung

,ß = 32, N = 16, 32, U --- 4, 2,4 (von oben nach unten), GWF :(
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7.4.4. Loch-Loch- und Doppeltbesetzungs-KFen

7.4.4.1 . Halbe Bandfüllung

In diesem Fall ist die Erzeugung von Löchern äquivalent zur Erzeugung von Dop-
peltbesetzungen, und die dazugehörigen KFen sind daher gleich . Dies war auch
bei der MO-Simulation stets der Fall, was die Richtigkeit der verwendeten Unter-
programme bestätigt. Abb. 32 zeigt C$$(q) (bzw. CDD(q)} für Ringe aus 16, 24
und 32 Gitterplätzen bei U = 2 bzw. 4. Die inverse Temperatur wurde zu ß --- 32
gewählt . Deutlich zu erkennen ist die starke Reduzierung der Korrelationen mit

U, was mit der starken Lokalisierung der Elektronen bereits bei kleinen Werten
von U zu erklären ist. Im atomaren Limes (U -t oo) müssen C$$(q) und CDD(q)

im Fall n = 1 verschwinden.

7.4.4.2. Viertel Bandfüllung

Die q-abh. Loch-Loch-KF bei n = 1 ist für U = 2 und 4 in Abb . 33 dargestellt.

Die Resultate der Ringe mit 16 bzw. 32 Gitterplätzen weichen nicht stark vonein-

ander ab . Im atomaren Limes verhalten sich Löcher wie nicht-wechselwirkende

spinlose Fermionen, deren Korrelationsfunktion aber bekannt ist. Sie ist näuilich

gleich der Dichte-Dichte-KF CNN für Elektronen bei U = 0, aber wegen der

Spiniosigkeit mit dem Fermiimpuls kv = nhIr (vgl. Abb. 30 obere Kurve).

Im atomaren Limes ist die Lochdichte nh = 1 - u, da keine Doppeltbesetzun-

gen mehr vorliegen. Cff$(q) ist für diesen Fall als gestrichelte Linie eingezeich-

net . Die MC-Resultate nähern sich mit wachsendem U dieser Geraden an. Die

Doppeltbesetzungs-KP (Abb . 34) ist hier wegen der geringeren Elektronendichte

kleiner als im Fall n = 1 und wird mit U wieder deutlich unterdrückt. Im Bereich

nzr C q C rr ist die Kurve nach unten gekrümmt . Wegen des kleinen Maßstabs

treten die Unterschiede zwischen dem 16er- und dem 32er-Ring deutlicher hervor.

Da im atomaren Limes keine Doppeltbesetzungen mehr auftreten, verschwindet

dort CDD(q) im Gegensatz zu CH$(q).
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.08

Abb. 32 : Lach-Loch-KF CHH(q) bei halber Bandfällung

ß = 32, N = 16,24,32, U = 2,4 (von oben nach unten)

q/Ir
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 33: Loch-Loch-KF CHH(q) .bei viertel Bandfüllung
n = J, A = 32, N =16, 32,

	

U= 2,4 (von unten nach oben) U = oo(_-)
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0
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0 0

a
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a

N=16

N=32
0 0 0 0 0 0 0 0 0 a

Abb. 34: Doppelbesetaungs-KF CDD(q) bei viertel Bandfüllung

7.4 .5 . Cooperpaar-Korrelationfunktionen

I

	

i

	

I

	

q
0.6 0.8 1.0

Abb. 35 zeigt die Cooperpaar-KF Csc(q) (Gl. (7.11)) für das halbgefüllte

Band bei U = 2 und U --- 4. CSC(q) hat den betragsmäßig maximalen Wert bei

q = 0 und geht für q --+ ir gegen 0. Die Werte werden mit U unterdrückt . Im

Fall n = 1 kann man zeigen 7 , daß die Cooperpaar-KF im Ortsraum bis auf ein

alternierendes Vorzeichen gleich der Dichte-Dichte-KF ist, d.h. für die Fourier-

transformierten: CS"(q) =
-ONN(ir- q) " Dies traf auch bei den MC-Ergebnissen

stets zu. Die mit Uzunehmenden Abweichungen der MC-Resultate in CSc(q) von

den Werten aus der GWF entsprechen daher den Abweichungen in CNN(q). Der

Verlauf von CSc(q) ist für verschiedene Bandfüllungen (n = 0.5, 0.94 und 1) in

Abb. .36 dargestellt. CS"(q) erreicht bei q = 1 -n den Wert 1- n und verläuft

dann konstant. Dieses Verhalten wird bei beiden Methoden beobachtet . Bei allen

Werten von n werden die Cooperpaar-Korrelationen durch die Wechselwirkung U

unterdrückt .
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-.15

-.20

-.25

-.30

-.35

Abb. 35 . Cooperpaar-KF CSc(g) bei halber Bandfüllung

ß --- 32, N = J.6, 32, U = 2,4 (von unten nach oben), GWF: (---)

Or
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 .0

Abb. 36: Cooperpaar--KF CSc (g) für U = 2, ß = 32, N= 32,
n = I(x), n = .94(o), n =1(*), GWF:
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7.4.6 . Langreichweitiges Verhalten

Nach den RG-Rechnungen23,24 fallen die KFen für große Gitterabstände j mit
einem Potenzgesetz ab (vgl . Gln. 7.2) . Bei den KFen aus der GWF ergibt sich
stets.ein Abfall - j--2. Der Exponent y der Spin-Spin- und der Dichte-Dichte-KFen
soll nun aus den MC-Resultaten gewonnen werden. Bei endlichen Temperaturen
ist hier zwar stets ein exponentieller Abfall mit dem Abstand zu erwarten, es wird
aber angenommen,daß die thermische Korrelationslänge e größer als die Ringlänge
ist, da sich die KFen für ß > 16 kaum noch mit der Temperatur ändern.

Halbe Bandfüllung: Im Fall. n = 1 finden T.Giamarchi und H.Schulz23 einen
Exponenten y = 1 für CfS. und CNN bei jedem Wert von U > 0. In Abb. 37
ist die Spin-Spin-KF des 32er-Rings bei U = 2 für verschiedene Temperaturen
doppelt-logarithmisch dargestellt. Die Steigungen nähern sich tatsächlich dem
Wert -1 an. Die Dichte-Dichte-KF dagegen fallt dagegen eher wie j-2 ab (Abb .

38). Ob dies auch für den Grundzustand im thermodynamischen Limes zutrifft,

müßte durch weitere Untersuchungen (finite-size scaling) geklärt werden . Andere

Ursachen für die Abweichung sind möglicherweise ein zusätzlicher j-2- Term, der

auf kurzen Abständen dominant ist, oder logarithmische Korrekturen.

Schwache Dotierung: Die Spin-Spin-KF fällt bei schwacher Dotierung (n ..

.94) deutlich stärker ab als bei n = 1. Sowohl bei der Spin-Spie als auch bei

der Dichte-Dichte-KF ergeben die MO-Resultaten bei U = 2 (Abb. 39) einen

Exponenten y = 1.5. Für U = 4 sind die Fluktuationen für eine Bestimmung

von y zu groß. y = 1.-5 steht in Übereinstimmung mit den RG-Rechnungen24 die

diesen Exponenten für n --> 1, n0 1 für beliebiges U > 0 vorhersagen.

Halbe Bandfüllung Abb. 40 zeigt die exemplarisch die Dichte-Dichte-KF des

32er-Rings bei U -= 2 für ß --- 8,16 und 32. Es wurde nur der erste und dann jeder

vierte Werte eingetragen, weil dazwischen die Fluktuationen sehr groß werden.

Wegen der periodischen Randbedingungen sind dies nur drei bis vier Werte, was

für eine genaue Bestimmung der Exponenten natürlich nicht ausreicht. Aus der

Gerade durch die drei Punkte ergibt sich ein Exponent von y - 2 bei ~3-- 32 im

Vergleich zu y -' 1 .9 aus der RG-Rechnung für den Grundzustand .
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Die Bestimmung des langreichweitigen Verhaltens der Korrelationsfunktionen aus

den MO-Resultaten ist vor allem wegen der großen erforderlichen Systemlängen

schwierig. Wo sie sinnvoll durchgeführt werden kann. - das ist hier in der Nähe der

halben Bandfüllung bei relativ kleinen Werten von U -, werden die Resultate aus

der RG-Rechnung bestätigt.

Abb. 37: Spin-Spin-!'CF bei halber Band(üllung (doppelt-logarithmisch)

N _ 32, U --- 2, cri- 8,1&, 32 (von unten nach oben) (- -) : Steigung -1

z
v'-1 .5

-2.0

--2.5

-3.0

-3.5

--4.0

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb . 38. Dichte-Dichte-KF bei halber Bandfüllung (doppelt-logarithmisch)
N = 32, U = 2, 0 = 8, 16, 32 (von unten nach oben (. -): Steigung -2
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-1 .0

--2 .0

--2.5

-3.0 --

Abb. 39 . Dichte-Dichte-KP (unten) und Spin-Spin-KP (oben) bei schwacher

Dotierung (n = .94) (doppelt-logarithmisch)

N = 32, U = 2, ß = 32, (- -) : Steigung -l .5
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Abb. 40: Dichte-Dichte-KP bei viertel Bandfüllung (doppelt-logarithmisch)

N = 32, U = 2, ß = 8,16# 32

	

(- -): Steigung -2



Die q-Zustände (vgl. (7.1)) diagonalisieren den ungestörten Hamiltonian (1.3) .
Abb. 41 zeigt die Impulsverteilung für den 32er-Ring bei ß = 32 für verschiedene
Werte von U bei halber Bandfüllung. Bei U = 0 ist eine scharfe Fermikante bei
qF -= ~ zu erkennen . Mit wachsendem U "weicht" die Kante "auf', und der
Sprung bei qF wird kleiner. Bei n --- 1 ist auch ein verschwindender Sprung A
zu erwarten, da es sich hier um einen antiferromagnetischen Isolator handelt. Bei
=

	

(Abb. 42) passiert aber qualitativ dasselbe. Die Wechselwirkung verkleinert
den Sprung in der Impulsverteilung bei q = qF. Es gibt zwar auch für U > 0 noch
einen endlichen Sprung in n(q), aber dies ist ein finite-aize-Effekt, wie S.Sorella
et .aL 26 zeigten. Das Verhalten bei qF in Abhängigkeit von der Systemgrößewurde
dort mit MC-Simulationen von Ringen mit bis zu 36 Gitterplätzen bei U --- 8
untersucht . Der Sprung A(N) bei qF nimmt mit der Systemgröße wie

A(N) ^' N-e

	

(7.16)
ab, was im Einklang mit RG-Rechnungen steht, die eine Singularität der Form

n(q) = n(qF) +A I qF - q 10 a9n(gp - q)

	

(7.17)
vorraussagen . Auch quantitativ stimmen die Werte von 0 nach Ref.26 im Rah-
men Genauigkeit mit den RG-Ergebnissen überein. Die Resultate für den Fall
U -> 00 27 bestätigen diese Ergebnisse . Man spricht hier von einem. marginalen
Leiter im Gegensatz zum normalen Leiter, bei dem A(N) = conat. gilt, d.h.
8 = 0. Das eindimensionale Hubbardmodell verhält sich also nicht wie eine Fer-
miflüssigkeit, und die Anwendbarkeit des TL-Modells scheint auch für große Werte
von U gegeben.
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7.4.7. Impulsverteilung

Schließlich wurde die Einteilchendichte im Impulsraum bestimmt.

(n(q)) = (nr(q)) + (nj(q)) , (7.13)

(n,r(q)) _ WE eiq(k_j)(cjo-ek61 --_ ~e:q~C~ (7.14)
jk ?

mit CjQ4N =N ~+ f
L(ciar-i+j,O ) (7.15)
z
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Abb. 41 . Impulsverteilung bei halber Bandfüllung

N = 32, ß = 32 U = 0(*), 2(o), 4(X)

0.2 0 .4 0 .6 0.8 1 .0

Abb. 42 . Impulsverteilung bei viertel Bandfüllung

N = 32, ß = 32 U -~- 0(*), 2(0), 4(x)
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B. Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde die Entwicklung eines Monte-Carlo-Verfahrens zur
Untersuchung korrelierter Fermionensysteme dargestellt . Es beruht auf der Pfad-
integraldarstellung der Zustandssumme. Das d-dimensionale Quantensystem wird
durch Anwendung der diskreten Hubbard-Stratonovich-Transformation 14 auf ein
d+1-dimensionales klassisches System mit Kopplung an ein zeitabhängiges äußeres
Isingspin-Feldes abgebildet . Es handelt sich dabei um ein großkanonisches En-
semble. Die gleichzeitigen Einteilchen-Greensfunktionen im Ortsraum bei fes-
tem Isingspin-Hilfsfeld G~ und daraus die Übergangswahrscheinlichkeiten zwi-
schen verschiedenen Konfigurationen des Hilfsfeldes werden exakt berechnet. Die
Rechenzeit steigt kubisch mit der Systemgröße. Dafür ist das Verfahren für eine
große Klasse von Modellen anwendbar, im Prinzip auch auf solche mit negativen
Fermionendeterminanten, wie das Hubbardmodell in d > 1 bei n :0 1. Es er-
laubt die Bestimmung der Erwartungswerte von Ein- oder Mehrteilchenopera-
toren. Im Gegensatz zur Projector-Monte-Carlo-Methodeas lassen sich auch Er-
wartungswerte zeitabhängiger Observable wie die staggered magnetische Suszep-
tibilität sowie die Temperaturabhängigkeit berechnen.

Das Verfahren wurde für das Hubbardmodell mit einem Leitungsband und on-
site Wechselwirkung in d -1, 2 und 3 implementiert. Erweiterungen auf mehrere
Bänder oder nächste-Nachbar-Wechselwirkung sind möglich. Die Hopping-Matrix
kann zu Beginn beliebig vorgegeben werden. Es liegen Routinen zur Bestimmung
der Erwartungswerte verschiedenere Observable, wie innere Energie, lokale Mag-
netisierung, Korrelationsfunktionen, magnetische Suszeptibilitäten u.a . vor. Das
Programmwurde am eindimensionalen Hubbardmodell mit den Resultaten aus ex-
akter Diagonalisierungs ,s für Ringe mit bis zu ö Gitterplätzen getestet . In höheren
Dimensionen wurden die Ergebnisse aus anderen MC-Simulationen zum Vergleich
herangezogen. Die Übereinstimmung war im Rahmen der statistischen Fehler stets
gegeben.
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Zur numerischen Stabilisierung bei tiefen Temperaturen wurden Orthogona-
lisierungsprozeduren bei der Bestimmung von G° nach (2.27) und (2.32) eingefügt.

Das Verfahren war bis zu einer getesteten Temperatur von ß = 128 stabil .

	

Wei

terhin steigt die Zahl der Schritte L in der zusätzlichen (Trotter-)Dimension mit

der inversen Temperaturen ß an. Dies führt zu einem erheblichen Rechenaufwand,

da L quadratisch in die Anzahl der durchzuführenden Matrizenmultiplikationen

zur Bestimmung von G' eingeht. Diese Abhängigkeit von L konnte durch das

Abspeichern von Zwischenprodukten in einer hierarchischen Struktur auf - LlogL

reduziert werden . Dies ergibt eine Beschleunigung um einen Faktor von typi-

scherweise 5 bis 20. Das Ausnutzen der dünnen Besetzung der Matrizen bei der

Multiplikation bedeutet ebenfalls eine erhebliche Steigerung der Effizienz .

Die Bestimmung von Korrelationfunktionen (KFen) und der Impulsverteilung

n(q) im eindimensionalen Hubbardmodell war eine Anwendung des Programms.

Dabei wurden Ringe mit bis zu 48 Gitterplätzen bei U = 2> 4 und inversen

Temperaturen bis zu ß = 32 simuliert. Die Ergebnisse wurden mit Variations-7,

Störungs-27 und Renormierungsgruppenrechnungen23,24 sowie mit anderen MC-

Simulationen26 verglichen . Die Übereinstimmung der Spin-Spin-KP mit den Re-

sultaten aus der Gutwiller-Wellenfunktion ? ist qualitativ und für kurze räumliche

Abstände auch quantitativ recht gut. Die antiferromagnetischen Korrelationen

sind aber bei den Variationsrechnungen gegenüber den MC-Resultaten unter-

drückt. Dieser Unterschied wird mit wachsender Systemgröße und sinkender Tem-

peratur bei der MC-Simulation verstärkt. Bei n = 2 findet man in den MO-
2

ein Maximum in CSS(q) bei q --- qF welches mit der Systemgröße

schwach anwächst. Hier ist der Verlauf für U :5 2 recht gut durch eine Störungs-

rechnung erster Ordnung zu beschreiben. Bei der Variationsrechnung tritt dieses

Maximum dagegen nicht auf. Die Dichte-Dichte-KF ist dagegen bei der MC-

Simulation .gegenüber den Variationrechnungen unterdrückt. Die Abweichungen

werden mit sinkender Temperatur und wachsender Systemgröße kleiner. Über

das Verhalten bei T = 0 im thermodynamischen Limes herrscht daher noch

keine Klarheit . Die Cooperpaar-KF ist im Fall n = 1 bis auf ein alternierendes

Vorzeichen gleich der Dichte-Dichte-KF. Bei allen Bandfüllungen wird sie durch
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die Wechselwirkung U stark unterdrückt. Die Bestimmung des langreichweitigen

Verhaltens der KFen ist wegen der großen erforderlichen Systemlängen und der

statistischen Fluktuationen schwierig. Der Abfall der KFen mit dem räumlichen
Abstand scheint aber einem Potenzgesetz zu folgen . Die Exponenten konnten für

U = 2 bestimmt werden und stimmen im Rahmen der Genauigkeit mit denen der
RG-Rechnungen überein, mit Ausnahme der Dichte-Dichte-KF bei n =1 . Weiter-

hin bewirkt die Wechselwirkung U sowohl bei n .- 1 als auch bei n = j eine
Verkleinerung des Sprungs 0 in der Impulsverteilung n(q) . Dies deutet auf ein
nicht-Fermi$üssigkeits-Verhalten des eindimensiönalen Hubbardmodell hin, was
durch die Bestimmung der Systemgrößenabhängigkeit von A in Ref.26 auch quan-
titativ bestätigt wurde.

Die Untersuchung endlicher Systeme ist eine wertvolle Methode zur Bestim-
mung der Eigenschaften korrelierter Fermionen, da analytische Lösungen meistens
nicht gefunden werden können, und andere Methoden unkontrollierte Näherungen
enthalten. Mit den in den letzten Jahren entwickelten MC-Verfahren können Sy-
steme mit einigen hundert Teilchen simuliert werden, was über die Möglichkeiten
exakter Diagonalisierung weit hinausgeht und wohl sinnvolle finite-size-Analysen
,erlaubt. Die Resultate sind im Rahmen der statistischen Fluktuationen bis auf
die Diskretisierung in Totter-Richtung exakt, dieser Fehler kann aber gut kon-
trolliert werden . Das starke Anwachsen der Rechenzeit mit der Systemgröße
sowie mit der inversen Temperatur P ist ein wichtiger Ansatzpunkt für weitere
Verbesserungen des Algorithmus'. Vor allem ist aber ein besseres Verständnis des
Vorzeichenproblems in der Fermionendeterminante notwendig, um die Anwend-
barkeit auf große Systeme bei tiefen Temperaturen und beliebigen Bandfüllungen
zu verbessern.
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Programmbeschreibung

Die folgende Programmbeschreibung bezieht sich auf das Programm HM1D,
das zur Simulation des eindimensionalen Hubbardmodells dient . Es liegt dieser
Arbeit bei. Die Änderungen für den zwei- bzw. dreidimensionalen Fall sind im
Anschluß angefügt . Die maximale Anzahl von Gitterplätzen beträgt hier 65, die
der Trotter-Schritte 1425. Die Grenzen sind willkürlich gewählt und können ggf.
herauf oder heruntergesetzt werden .

1 . Hauptprogramm

1.1 . Laufparameter

Die Laufparameter werden zu Beginn des Programmlaufs über den Fortran-

kanal 4 eingelesen. Es sind

N:

	

Anzahl der Gitterplätze

NT:

	

Anzahl der Trotterschritte, entspricht .E in Gl . (2.8)

U:

	

Größe der on-site-Wechselwirkung der Elektronen

P:

	

chemisches Potential (g)

BETA:

	

inverse Temperatur (ß)

MOST:

	

Anzahl der MC-Sweeps zur Thermalisierung des Systems

NMES:

	

Anzahl der durchzuführenden Messungen der Observablen

MCSZ:

	

Anzahl der MG-Sweeps zw. zwei Messungen zur Entkopplung der

Zustände.

LF:

	

Anzahl der Updatings der Greensfunktionen nach (2.36) zwischen

zwei vollständigen Neuberechnungen, auch gleich Anzahl der ohne

Orthogonalisierung durchführbaren Matrixmultiplikationen

LMAX:

	

Maximaler Abstand für die Berechnung von Korrelationsfunktio-

nen (i.d.R. gilt LMAX= ~)



T2:

	

Gräße des Hopping-Terms für übernächste Nachbarn

1.2. Konstanten und Felder für die MC-Simulation

IS(1025,65):

	

Isingspin-Hilfsfeld; erster Index: Trotter-Richtung,'zweiter Index:
Ortsraum

HK(65,65) :

	

Hopping-Matrix (t=j in Gl.(1 .3))

EK(65,65):

	

exponenzierte Hopping-Matrix

EKI(65,65):

	

Inverse der exponenzierten Hopping-Matrix
G1,G2(65,65) :

	

gleichzeitige Einteilchen-Greensfunktionen für Elektronen
mit Spin up bzw. down.

E(3) :

	

enthält die beiden möglichen Werte in der Diagonalmatrix
in Gl.(2.26) (E(1),E(3) .- exp{fQ~T~lsi~r )

M(250) :

	

Feld für den Zufallszahlengenerator 8250 nach Kirckpatrick-Stoll
LE(385):

	

LE(j) gibt an, ob die Matrix Nr. j in der hierarchischen Struk-
tur (Kap. 6 .1) besetzt ist (1) oder nicht (0) . (Dimensionierung :
mindestens 31v )

LB(129):

	

LB(k) weist dem Matrixprodukt Pk aus Gl.(6.1) einen Platz in der
hierarchischen Struktur zu . (Dimensionierung : mindestens NT )

NUP:

	

NUP - F; Anzahl abzuspeichernder Produkte Pk, gleich An-
zahl der vollstündigen Neuberechnungen der Greensfunktionen für
einen MC-Sweep.

DT:

	

DT=N
TA

; Diskretisierungsgröße in Trotter-Richtung
FL:

	

entspricht demParameter a aus der diskreten HS-Transformation
(2.21).



1 .3. Mittelwerte von Observablen

SIGM:

	

Vorzeichen der Fermionendeterminanten (im eindimensionalen

Fall gilt stets SIGM=1)

CSSO:

	

lokale Magnetisierung Lp aus Gl.(3.14)

SM:

	

magnetischer Strukturfaktor S(0) nach (3.18)

SM1,SM2:

	

S(2) und S(ir) (Weitere magnetische Strukturfaktoren können

selbstverständlich eingeführt werde.)

CHIM:

	

antiferromagnetische Suszeptibilität nach (4.2)

ENM:

	

innere Energie nach (4.1)

RNM1 :

	

Elektronendichte für Spin up

RNM2:

	

Elektronendichte für Spin down

RNM:

	

gesamte Elektronendichte

HM:

	

Lochdichte nach (7.7)

DM:

	

Doppelbesetzungsdichte, wird nach (7.10) berechnet

Sowie folgende Vektoren der Länge LMAX:

CSS :

	

Spin-Spin-Korzelationsfunktion im Ortsraum nach (7.5) und (7.6)

CNN: Dichte-Dichte-KF

ODD: Dopelbesetzungs-Doppelbesetzungs-KF

CHH: Loch-Loch-KF

CSC:

	

lokale Cooperpaar-KF nach (7.11)

ON:

	

Dichte-Korrelation nach (7.15)

1 .4. Programmablauf

Die verwendeten Unterprogramme stehen in eckigen Klammern.

- Einlesen der Laufparameter



Berechnung der Konstanten (NUP,DT,FL)

Zu-Null-Setzen der Observablen-Erwartungswerte

Initialisierung des Zufallszahlengenerators [RNST]

Eingabe der Hopping-Matrix HK [HOPMA]

Berechnung von EK und ihrer Inversen EKI [EXPHK]

Initialisierung des Isingspin-Hilfsfeldes IS [INFIELD]
Initialisierung der hierarchischen Struktur der Matrixprodukte [INFIELD]

MO-Sweeps zur Thermalisierung (Anzahl: 'MOST) [SWEEP]
Bestimmung der Observablen-Mittelwerte
- MO-Sweeps zur Entkopplung der Zustände (Anzahl: MCSZ) [SWEEP]
- Bestimmung des mittleren Vorzeichens der Fermionendeterminante SIG
[SWEEP]

- Bestimmung und Aufaddieren der aktuellen Observablenwerte
- lokale Magnetisierung CSSO [LOKMAG]
- Strukturfaktoren SM,SMI.,SM2, . . . [STRUKT]
- antiferromagnetische Suszeptibilität CHIM [SUSZEP]
- innere Energie ENM [ENERG]
- Elektronendichten RN,RNI,RN2 [ELDICHTE]
- Lochdichte HM [LODICHTE]
- Spin-Spin-Korrelations£unktion CSS [KORRSS]
- Dichte-Dichte-KF CNN [KORRNN]
- Doppelbesetzungs-KP ODD [KORRDD]
- LochLoch-KF CHH [KORRHH]
- Cooperpaar-KP CSC [KORRSC]
- Dichte-KF ON [KORRN]

- Ausgabe der Laufparameter und der Observablen-Mittelwerte



2. Unterprogramme

2.1 . MC-Prozedur

HOPMA

Zweck

	

Eingabe der Hoppingmatrix, hier: Hopping zwischen nächsten
und übernächsten Nachbarn möglich

Aufruf

	

CALL HOPMA(HK,N,T2)

Argumente

	

HK: RealFeld (NxN) mit den Einträgen der Hoppingparameter
(output)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

T2: Hoppingpaxameter für übernächste Nachbarn (input)

EXPHK

Zweck

	

Exponenzierung der Hopping-Matrix, Multiplikation mit

exp(-ATP) und Iavertierung

Aufruf

	

CALL EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P)

Argumente

	

HK: Real-Feld (NxN), symmetrische Hopping-Matrix (input)

EK: Real-Feld (NxN) mit der exponenziertän Hopping-Matrix

(output)

EKZ: Real-Feld (NxN) mit der Inversen von EK (output)

N.-Anzahl der Gitterplätze (input)

DT: Diskretisierungsgröf e (output)



P : chemisches Potential (input)

Routinen

	

RS: EISPACK-Routine zur Diagonalisierung

LINRG : IMSL-Routine zur Matrixinversion

RS

Zweck

	

EISPACK-Routine zur Bestimmung der Eigenwerte und ggf. der
Eigenvektoren einer rellen, symmetrischen Matrix

Aufruf

	

LALL RS(NM;N,A,W,MATZ,Z,FVX,FV2,IERR)

Argumente

	

NM: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

N ; Ordnung von A (input

A: RealFeld (NxN) mit der symmetrischen Matrix (input)

W: Real-Vektor (N) mit den Eigenwerten von A (output)

MATZ: Integer-Variable ; MATZ=0: nur Eigenwerte, MATZE 0:

Eigenwerte und Eigenvektoren zu bestimmen (input)

Z: Real-Feld (NxN) mit den Eigenvektoren von A (output)

FVI,FV2: Real-Vektoren (N) als Arbeitsfelder

ZERR: Fehlerindex (output)

LINRG

Zweck

	

IMSL-Routine zur Bestimmung der Inversen einer rellen Matrix
Aufruf

	

LALL LINRG(N,A,LDA,AINV,LDAINV)
Argumente

	

N: Ordnung von A (input)

LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)
A: Real-Feld (NxN) mit der zu invertierenden Matrix (input)



LINRT

LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

AINV: Real-Feld (NxN) mit der Inversen von A (output)

LDAINV: Zeilen-Dimensionierung von AINV (input)

Zweck

	

IMSL-Routine zur Bestimmung der Inversen einer rellen Dreiecks-
matrix

Aufruf

	

CALL LINRT(N,R,LDR,IPATH,RINV,LDRINV)

Argumente

	

N: Ordnung von R (input)

R: Real-Feld (NxN) mit der zu invertierenden Matrix (input)

LDR: Zeilen-Dimensionierung von R (input)

IPATH: Integer-Variable ; IPATH=l, falls R untere Dreiecksma-

trix, IPATH=2, falls R obere Dreiecksmatrix

RINV: Real-Feld (NzN) mit der Inversen von R (output)

LDRINV: Zeilen-Dimensionierung von RINV (input)

INFIELD

Zweck

	

Initialisierung des Isingspin-Hilfsfeldes

Aufruf

	

CALL INFIELD(IS,NT,N,M)

Argumente

	

IS: Integer-Feld (NTxN), Isingspin-Hilfsfeld (output)

NT: Anzahl der Trotter-Schritte (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

M: Integer-Vektor der Länge 250 aus Pseudozufallszahlen zwi-

schen 0 und 232 - I (input/output)



RNST

Zweck

	

Cray-Routine zur Initialisierung des Zufallszahlengenerators R250

Aufruf

	

LALL RNST(ISEED,M,IER)

Argumente

	

ISEED: Integer-Variable zwischen 0 und 232 -1(input)

M: Integer-Vektor der Länge 250 aus Pseudozufallszahlen zwi-

schen 0 und 232 - l (output)

IER: Fehlerindex,IER=1, wenn ISEED nicht im erlaubten Inter-

vall liegt (output)

RZ50

Zweck

	

Cray-Routine zur Erzeugung eines Vektors von reellen Pseudo-
Zufallszahlen nach dein Algorithmus von Kirckpatrick-Stoll

Aufruf

	

CALL R250(M,V,N)

Argumente

	

M: Integer-Vektor der Länge 250 aus Pseudozufallszahlen zwi-
schen 0 und 232 -1 (input/output)

V: Real-Vektor der Länge N aus reellen Pseudozufallszahlen zwi-
schen 0 und 1 (output)

N: Anzahl der zu erzeugenden Pseudo-Zufallszahlen

SWEEP

Zweck

	

Ein MC-Sweep durchs "Trotter"- und Ortsgitter
Aufruf

	

LALL SWEEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG)
Argumente

	

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Pk aus (6.1.)



einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (input/output)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix i in der

hierarchischen Struktur besetzt ist (LE(j)=I) oder nicht (LE(j)

=0). (input/output)

G1,G2 : RealFelder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input/output)

IS: Integer-Feld (NTxN), Isingspin-Hilfsfeld (input/output)

EK: Real-Feld (NxN), exponenzierte Hoppingmatrix (input)

EKI: Real-Feld (NxN), Inverse von EK (input)

E : Real-Vektor (3), Boltzmannfaktoren (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

NT: Anzahl der Trotter-Schritte (input)

LF: Anzahl der möglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-

nalisierung (input)

M: Integer-Vektor der Länge 250 aus Pseudozufallszahlen zwi-

schen 0 und 232 -1 (input/output)

SIG : RealVariable, mittleres Vorzeichen der Fermionendetermi-

nanten (output)

Routinen

	

UPDATE: Exaktes Updating der Greensfmktionen nach (2.36)

bei Übergang zum nächsten 'Dotter-Schritt

GITTER: Ein MC-Sweep durchs Ortsgitter mit Anpassung der

Greensfunktionen nach (2.20)

BPROP: Neuberechnung eines Blocks aus B-Matrizen nach (6 .1),

Neuorganisation der hierarchischen Struktur und Berechnung der

Greensfunktionen



UPDATE

Zweck

	

Exaktes Updating der Greensfunktionen nach (2.36) bei Ubergang
zum nachsten Trotter-Schritt

Aufruf

	

CALL UPDATE(G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,L)

Argumente

	

G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input/output)

IS : Integer-Feld (NUN), Isingspin-Hilfsfeld (input/output)

EK: Real-Feld (NxN), exponenzierte Hoppingmatrix (input)

EKI: Real-Feld (NxN), Inverse von EK (input)

E: Real-Vektor (3), Boltzmamifaktoren (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

NT: Anzahl der Trotter-Schritte (input)

L: aktueller Trotter-Schritt (input)
Routinen

	

MULSP: Multiplikationen zweier quadratischer Matrizen, eine voll
besetzt, die andere streifendiagonal

GITTER

Zweck

	

Ein MC-Sweep durchs Ortsgitter; Anpassung der Greensfunktio-
nen nach (2.20)

Aufruf

	

CALL GITTER(G1,G2,IS,E,N,L,M,SIG)

Argumente

	

G1,G2: RealFelder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input/output)
IS : Integer-Feld (NTxN), Isingspin-Hilfsfeld (input/output)
E: Real-Vektor (3), Boltzmannfaktoren (input)
N: Anzahl der Gitterplätze (input)
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L: aktueller Trotter-Schritt (input)

M: Integer-Vektor der Länge 250 aus Pseudozufallszahlen zwi-

schen 0 und 232 -1 (input/output)

SIG: Real-Variable, mittleres Vorzeichen der Fermionendetermi-

nanten (output)

Routinen

	

R250 : CRAY-Routine zur Erzeugung reeller Pseudo-Zufallszahlen

zwischen 0 und 1

BINIT

Zweck

	

Initialisierung der hierarchischen Struktur aus Matrixprodukten ;

Abspeichern der Matrixprodukteüber Fortran-Kanal 16

Aufruf

	

CALL BINIT(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)

Argumente

	

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Pt aus Gl.(6 .1)

einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (output)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix j in der

hierarchischen Struktur besetzt "ist (LE(j)=1) oder nicht (LE(j)

-0). (input/output)

Gl,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (output)

IS: Integer-Feld (NUN), Isingspin-Eilfsfeld (input)

EK: Real-Feld (NxN), exponenzierte Eoppingmatrix (input)

E: Real-Vektor (3), Boltzm,aunfaktoren (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

LF: Anzahl der möglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-

nalisierung (input)

NUP: Anzahl der Matrixprodukte (NUP<_ 128) (input)



Routinen

	

QDRDEK: QDRZerlegung einer rellen Matrix

LINRT: IMSL-Routine zur Inversion einer gellen Dreiecksmatrix

MULSP: Multiplikationen zweier quadratischer Matrizen, eine voll

besetzt, die andere streifendiagonal

MULQDR: Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen,

Ergebnis wieder QDRzerlegt

BSHIFT: Verschieben der hierarchischen Struktur nach je NUP/2

Ausführungen von BPROP

BPROP

Zweck

	

Neuberechnung eines Blocks aus B-Matrizen nach (6.1), Neu-

organisation der hierarchischen Struktur und Berechnung der

Grecusfunktionen; Abspeichern und Lesen der Matrixprodukte

über Fortran-Kanal 16

Aufruf

	

LALL BPROP(LB,LE,Gl,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP,IB)

Argumente

	

LB: Integer-Vektor (1.29), Ordnet den Matrizen Pk aus Gl.(fi .1)
einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (input/output)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix j in der
hierarchischen Struktur besetzt ist (LE(j)=],) oder nicht (LE(j)
=Q) . (input/output)
G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input/output)

IS: Integer-Feld (NUN), Isingspin-Hilfsfeld (input)
EK: Real-Feld (NxN), exponenzierte Hoppingmatrix (input)
E: Real-Vektor (3), Boltzmannfaktoren (input)
N: Anzahl der Gitterplätze (input)
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LF: Anzahl der möglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-

nalisierung (input)

NUP: Anzahl der Matrixblöcke (NUP<_ 128) (input)

IB : Nummer des zu berechnenden Matrixprodukts (input)

Routinen

	

QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix

LINRT: IMSL-Routine zur Inversion einer rellen Dreiecksmatrix

MULSP: Multiplikationen zweier quadratischer Matrizen, eine voll

besetzt, die andere streifendiagonal

MULQDR: Multiplikation zweier QDRzerlegter Matrizen,

Ergebnis wieder QDR-zerlegt

BSHIFT: Verschieben der hierarchischen Struktur nach je NUP/2

Ausführungen von BPROP

BSHIFT

Zweck

	

Verschiebung der Produkte aus B-Matrizen in der hierarchischen

Struktur nach je NUP/2 Ausführungen von BPROP, Abspeichern

und Lesen der Matrixprodukte über Fortran-Kanal 16

Aufruf

	

LALL BSHIFT(LB,LE,NUP,N)

Argumente

	

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Pk aus Gl.(6.1)

einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (input/output)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix j in der

hierarchischen Struktur besetzt ist (LE(j)=1) oder nicht (LE(j)

=0) . (input/output)

NUP: Anzahl der Matrixblöcke (NUP< 128) (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)
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MULSP

Zweck

	

Multiplikation zweier quadratischer Matrizen, eine davon streifen-

Aufruf

	

CALL MULSP(A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,N1)

Argumente

	

A: quadratisches Real-Feld (input)

LDA: Dimensionierung von A (input)

B: quadratisches Real-Feld (input)

LDB: Dimensionierung von B (input)

C: quadratisches RealFeld, Produktmatrix C=A " B (output)

LDC: Dimensionierung von C (input)

N: Ordnung der Matrizen (input)

Ni: NI---Q:A streifendiagonal, N1360: B streifendiagonal (input)

MULQDR

diagonal, die andere voll besetzt. Es werden hier zwei Nebendi-

agonalen berücksichtigt .

Zweck

	

Multiplikation zweier QDRzerlegter Matrizen, Ergebnis ebenfalls
QDR-zerlegt

Aufruf

	

CALL MULQDR(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR)
Argumente

	

N: Ordnung der Matrizen (input)
LDU: Dimensionierung der Matrizen (input)
U : RealFeld (LDUxLDU), Orthogonale Matrix des linken Fak-
tors sowie des. Produktes (input/output)
D : Real-Vektor (LDU), enthält die Diagonalelemente des linken
Faktors sowie des Produkts (input/output)

14



R: Real-Feld (LDUxLDU), Obere Dreiecksmatrix des linken Fak-

tors sowie des Produktes (input/output)

UR: Real-Feld (LDUxLDU), Orthogonale Matrix rechts (input)

DR: Real-Vektor (LDU), Diagonalelemente rechts (input)

RR: Real-Feld (LDUxLDU), Obere Dreiecksmatrix rechts (input)

Routinen

	

QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix

MULP

Zweck

	

Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen, Ergebnis nicht

QDR-zerlegt

Aufruf

	

LALL MULP(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR,P,LDP)

Argumente

	

N: Ordnung der Matrizen (input)

LDU: Dimensionierung der Matrizen (input)

U: Real-Feld (LDUxLDU), Orthogonale Matrix des linken Fak-

tors sowie des Produktes (input)

D: Real-Vektor (LDU), enthält die Diagonalelemente des linken

Faktors sowie des Produkts (input)

R: RealFeld (LDUxLDU), Obere Dreiecksmatrix des linken Fak-

tors sowie des Produktes (input)

UR: Real-Feld (LDUxLDU), Orthogonale Matrix rechts (input)

DR: Real-Vektor (LDU), Diagonalelemente- rechts (input)

RR: Real-Feld (LDUxLDU), Obere Dreiecksmatrix rechts (input)

P: Real-Feld (LDPxLDP), Produktmatrix (output)

LDP: Dimensionierung der Matrix P (input)

Routinen

	

QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix
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QDRDEK

Zweck

	

Zerlegung einer Matrix in ein Produkt aus einer orthogonalen,

einer diagonalen Matrix und einer oberen Dreiecksmatrix

Aufruf

	

CALL QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR)

Argumente

	

N: Ordnung der Matrix A (input)

A: RealFeld, zu zerlegende Matrix (input)

LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

U: Real-Feld, orthogonale Matrix (output)

LDU: Zeilen-Dimensionierung von U (input)

D: Real-Vektor, N Diagonalelemente (output)

LDD: Dimensionierung von D (input)

R: RealFeld, obere Dreiecksmatrix (output)

LDR: Zeilen-Dimensionierung von R (input)

Routinen

	

LQRRR: IMSL-Routine zur QR-Zerlegung einer rellen Matrix

mittels Householder Transformationen

LQRRR: IMSL-Routine zur Berechnung der orthogonalen Matrix

aus dein output von LQRRR

LQRRR

Zweck

	

IMSL-Routine zur QR-Zerlegung einer rellen Matrix

mittels householder Transformationen

Aufruf

	

CALL LQRRR(NRA,NCA,A,LDA,PIVOT,IPVT, QR,LDQR,...

... QRAUX,CONORM)

Argumente

	

NRA: Anzahl der Spalten von Matrix A (input)
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LQERR

NCA: Anzahl der Zeilen von Matrix A (input)

A: Real-Feld, zu zerlegende Matrix (input)

IDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

PIVOT: Logical-Variable, PIVOT=.TRUE. : Zeilenpivotierung,

PIVOT=.FALSE. : ohne Zeileupivotierung (input)

IPVT: Real-Vektor der Länge NCA, enthält ggf. Informationen

über die pivotierten Zeilen (output)

QR: Real-Feld, enthält Informationen über die QR-Zerlegung ;

oberer, rechter Teil enthält die Dreicksmatrix (output)

LDQR: Zeilen-Dimensionierung von QR (input)

QRAUX: Real-Vektor der Länge NCA, enthält Informationen

über den orthogonalen Teil (output)

CONORM: Real-Vektor der Länge NCA, enthält die Norm der

Zeilen von A (output)

Zweck

	

LQERR; IMSL-Routine zur Berechnung der orthogonalen Matrix

aus dem output von LQERR

Aufruf

	

LALL LQERR(NRQR,NCQR,QR,LDQR,QRAUX,Q,LDQ)

Argumente,

	

NRQR: Anzahl, der Spalten von Matrix QR (input)

NCQR: Anzahl der Zeilen von Matrix QR (input)

QR: Real-Feld, enthält Informationen über'die QRZerlegung;

oberer, rechter Teil enthält die Dreicksmatrix (input)

LDQR: Zeilen-Dimensionierung von QR (input)

QRAUX: RealVektor der Länge NCQR, enthält Informationen

über den orthogonalen Teil (input)

17



2.2. Bestimmung der Erwartungswerte

LOKMAG

Zweck

	

Berechnung der lokalen Magnetisierung nach Gl.(3.14)

Aufruf

	

CALL LOKMAG(G1,G2,N,RL)

Argumente

	

Gl,G2: Real-Felder (NxN), equaltime Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input )

N: Anzahl der Gitterplätze (input)
RL: Wert der lokalen Magnetisierung (output)

STRUKT

Q: Real-Feld, enthält die orthogonale Matrix (output)

LDQ: Zeilen-Dimensionierung von. Q (input)

Zweck

	

Berechnung magnetischer Strukturfaktoren nach Gl.(3.18)
Aufruf

	

LALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
Argumente

	

G1A2: Real-Felder (NxN), equaltime Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)
S: Wert des magnetischen Strukturfaktors (output)
Q: Phase des magnetischen Strukturfaktors (input)

18



SUSZEP

19

Zweck Berechnung der qabhängigen magnetischen Suszeptibilität nach
(4.2)

Aufruf LALL SUSZEP(LB,LE,G1,,G2,IS,EK,EK,E,N,LF,NUP,CHI,Q)

Argumente LB : Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Pk aus Gl.(6.1)
einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (input)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix i in der

hierarchischen Struktur besetzt ist (LE(j)=1) oder nicht (LE(j)

=0) . (input)

G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input)

IS: Integer-Feld (NUN), Isingspin-Hilfsfeld (input)

EK. Real-Feld (NxN), exponenzierte Hoppingmatrix (input)

EKI: Real-Feld (NxN), Inverse von EK (input)

E: Real-Vektor (3), Boltzmannfaktoren (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

LF: Anzahl der möglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-

nalisierung (input)

NUP: Anzahl der Matrixblöcke (NUP< 128) (input)

CHI: qabh. magnetische Suszeptibilität (output)

Q: Phase für die magnetische Suszeptibilität (input)

Routinen QDRDEK: QDRZerlegung einer rellen Matrix

MULSP: Multiplikationen zweier quadratischer Matrizen, eine voll

besetzt, die andere streifendiagonal

MULQDR: Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen,

Ergebnis wieder QDRzerlegt



ENERG

Zweck

	

Berechnung inneren Energie nach Gl.(4.1)

Aufruf

	

LALL ENERG(Gl,G2,HK,N,U,EN)

Argumente

	

Gl,G2: RealFelder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input)

HK: Real-Feld (NxN), symmetrische Hopping-Matrix (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

U: Größe der on-site Wechselwirkung der Elektronen (input)
EN: Wert der inneren Energie (output)

ELDICHTE

MULP: Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen, Ergebnis

nicht QDR-zerlegt

BPROP: Neuberechnung eines Blocks aus B-Matrizen nach (6.1),

Neuorganisation der hierarchischen Struktur und Berechnung der

Greensfunktionen

Zweck

	

Berechnung der mittleren Elektronenzahl pro Gitterplatz für Spin
up bzw. dawn nach Gl.(3.6)

Aufruf

	

CALL ELDZCHTE(Gl,G2,N,Dl,D2)
Argumente

	

Gl,G2: Real-Felder (NzN),Einteilchen-Greensfunktionen (input)
N: Anzahl der Gitterplätze (input)
D1 : Elektronendichte für Spin up (output)
D2: Elektronendichte für Spin down (output)

20



LODICHTE

Zweck

	

Berechnung der mittleren Zahl von Löchern pro Gitterplatz nach
Gl.(7.6b), (7.7) und (3 .6)

Aufruf

	

LALL LODICHTE(GX,G2,N,H)

Argumente

	

G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

H: Lochdichte (output)

KORRN

Zweck

	

Berechnung der Dichte-Korrelation für Gitterplätze mit gegebe-

nem Abstand nach Gl.(7.15)

Aufruf

	

LALL KORRN(G1,G2,N,C,LD)

Argumente

	

G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

C: Dichte-Korrelation (output)

LD: Abstand der Gitterplätze (input)

KORRSS

Zweck

	

Berechnung.der Spin-Spin-Korrelation für Gitterplätze mit gege-

benem Abstand nach Gl.(7.5) und (7.6a)

Aufruf

	

CALL KORRSS(G1,G2,N,C,LD)

21



Argumente

	

G1,G2: RealFelder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-

tionen (input)

N: Anzahl der Gitterplätze (input)

C: Spin-Spin-Korrelation (output)

LD : Abstand der Gitterplätze (input)

Die Routinen für die weiteren Korrelationsfunktionen nach Gln.(7.5), (7.6) und
(7.12) (KORRNN, KORR.DD, KORRHH sowie KORSO) werden aufgerufen
wie KORRSS .

3. Rechenzeiten

Die Berechnung der Greensfunktionen nach jedem Isingspin-Flip (siehe Gl.
(2.34)) erfordert für jeden Gitterplatz N2 Multiplikationen, d.h . die Rechenzeit
wächst insgesamt kubisch mit N. Bei tiefen Temperaturen wird allerdings der
größte Teil der Rechenzeit für die Orthogonalisierung der Matrizen verwendet, die
ja ebenfalls ein N3-Prozeß ist. Bei Temperaturen unterhalb etwa T = 0.25 bringt
die hierarchische Speicherstruktur einen Gewinn gegenüberdem einfachen Aufmul
tiplizieren. Dann geht die inverse Temperatur P über die Zahl der Trotter-Schritte
L im wesentlichen linear in die Rechenzeit ein. Die Programmläufe wurden auf
dem Computer CRAY X-MP des Forschungszentrums Jülich durchgeführt . Ein
vollständiger MC-Sweep beansprucht hier z.B . für den Ring aus N = 32 Git-
terplätzen bei ß =16, m = 8 und ,&-r = -g etwa 1.7, bei P= 32 etwa 3.5. Sekunden.
Für' N = 100 und (3 = 16 erhöht sich die Rechenzeit auf 25 Sekunden. Die
Rechenzeit skaliert offensichtlich nicht mit N3, was an der unterschiedlich guten
Vektorisierung liegt . Die Zahl der Operationen pro Sekunde beträgt bei N = 32
etwa 50 MFLOPS (million floating-point operationa) ; bei N = 100 sind es dage-
gen gut 100 MFLOPS . Die zeitintensivsten Routinen im dem Programm - das
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sind QRZerlegungen, Matrixmultiplikationen und die Berechnung der Greens-
funktionen nach (2.34) - sind sehr gut vektorisierbar. Dennoch sind, wie man
sieht, zur Bestimmung eines Meßpunktes (N, n, U, P und T fest) bei einigermaßen
großen Systemen und tiefen Temperaturen Programmläufe von mehreren Stun-
den notwendig, wenn man eine gute Statistik verlangt (z.B. 1000 unabhängige
Messungen) .
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D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

	

PAGE 1

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C
C

C
C
C
C
C

C

C
C

PROGRAM HMID
********sIr**sie*h~e~r kksir*~r*~h r~'c rfca'!r ~ir~r~r* ~r~r ~r~r

	

r

MONTE-CARLO-SIMULATION DES 1-DIN . HUBBARDMODELLS

	

**e**
*****

***'

	

MARTIN ULMKE

	

*****
*****

	

OKTOBER 1990

	

*''**
**iah*

	

AAA*~r
*****

	

DIESES PROGRAMM FUEHRT EINE MONTE-CARLO-SIMULATION

	

' ***
*****

	

NACH DEM ISING-FUNKTIONAL-INTEGRAL FORMALISMUS AUS .

	

*****
*****

	

DABEI WURDEN DIE FERNIONISCHEN FREIHEITSGRADE

	

**'**
*****

	

AUSINTEGRIERT, DIE EIGENTLICHE MC-PROZEDUR BEZIEHT

	

*****
*****

	

SICH AUF DAS l*1 DIMENSIONALE SPIN-HILFSFELD .

	

*****
*****

	

DAS VERFAHREN WIRD AUF DAS HUBBARDMODELL AUF EINER
*****

	

KETTE VON GITTERPLAETZEN ANGEWANDT . DIE HOPPING-MATRIX '~****
** **

	

IST BELIEBIG UND WIRD ZU BEGINN EINGEGEBEN . ES SIND NUR*****
*****

	

ON-SITE WECHSELWIRKUNGEN ZUGELASSEN .

	

*****

*****

	

FUER DAS ZWEIDIMENSIONALE MODELL MIT ON-SITE WECHSEL- *****
*****

	

WIRKUNG LIEGT DAS PROGRAMM HM2D VOR .

	

*****
*****

	

DIE HIERARCHISCHE ABSPEICHERUNG VON ZWISCHENPRODUKTEN *****
*****

	

BEI DER NEUBERECHNUNG DER GREENSFUNKTION IST IMPLEMEN-
TIERT, EBENSO DIE QDR-ZERLEGUNGEN FUER DIE NUMERISCHE *****

*

	

*

	

STABILISIERUNG BEI TIEFEN TEMPERATUREN .
* '**

	

DIE ANGEGEBENEN GLEICHUNGEN BEZIEHEN SICH AUF DAS

	

*****
*****

	

DAZUGEHOERIGE MANUSKRIBT .

*****

	

DIE MAXIMALE SYSTEMGROESSE IST

	

NMAX =

	

65 ,

	

'****
'****

	

DIE ZAHL DER TOTTER-SCHRITTE IST AUF NTMAX

	

1025

	

*****
** BESCHRAENKT .

~'rh~h~dr~r9nk*~1r~h*,h~'S*~'r*~F7~r~r~lr*~r+trlnklrlrark*~~ C* ~r~kh~e~rh

**

	

k* +k

*****
*****

*

*****

* *
*****

*~tr**o~r
*~FAr**
*****
*****

FELDER
IS

	

: SPIN-HILFSFELD, WERTE +1 UND -1

	

*****
HK : HOPPING-MATRIX
EK

	

: EXPONENZIERTE HOPPING-MATRIX

	

*****
EKI

	

:

	

INVERSE VON gK
G1,G2 : EQUAL-TIME EINTEILCHEN-GREENSFUNKTIONEN

	

*****

FLIER SPIN UP BZW . DOWN
E

	

: t'BOLTZMANN"-FAKTOREN	(GEM. GLEICHUNG (2 .7)) *****

M

	

. STARTFELD FLIER DEN ZUFALLSGENERATOR R250

	

*****

LE

	

: LE(K) GIBT AN, OB DIE MATRIZEN P1( ., .,K) UND *****

P2(,, .,K) BESTZT SIND (LE(K)=1) ODER NICHT (0)*****

LB

	

: INDEX, DER DIE PRODUKTE P(K) AUS GL .(6 .1)

	

*****
DEN MATRIZEN P1( ., .,K) BZW . P2(, ., .K) ZUWEIST *****

KORRELATIONSFUNKTIONEN IM ORTSRAUM NACH (7 .5),(7 .6) FLIER*****

CSS : SPIN-SPIN

	

***''"~`
CNN : DICHTE-DICHTE
ODD : DOPPELTBESETZUNG-DOPPELBESETZUNG	*****

CHH : LOCHLOCH

	

*' `*
CSC

	

: LOKALE COOPERPAARE NACH (7 .11)

CN

	

: DICHTE-KORRELATION NACH (7 .15)

	

*****
*sir*****h~e9nlr**h*9e~1r*******s'c*~c*~r~ic*******~"c****~r**~'k**~k~'c9c**~'c****~1r~k**h*

IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION EK(65,65) , HK(65,65) , EKI(65,65)

DIMENSION E(3) , G1(65,65) , G2(65,65)

DIMENSION M(250)
DIMENSION LE(385) , Lß(129)

DIMENSION CSS(65)
DIMENSION CDD(65)
DIMENSION CNN(65)



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN
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C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C
C
C
C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C
C
C

DIMENSION CHH(65)
DIMENSION CSC(65)
DIMENSION CN(65)

LREC - 40*6565
OPEN(16,FILE='BAUM',ACCESS='DIRECT',RECL=LREC)

UNTERPROGRAMME :

	

*****************
~e~ir~Y~e~c~~r~r~k~'s~r~c~ir~r~lr~k~Tr~lrrk~hte~e~k~k~'c~4r~e,~r,k r~rir~r~Y~k~'r~'r~'r~7r~~1r~rlr~tr~c r~kk*~e~'~r~c~~

*****************

	

FUER DIE MC-PROZEDUR

**

~r*

HOPMA(HK,N,T2) :
BESETZUNG DER HOPPING-MATRIX HK
QUADRATISCHES GITTER, BELIEBIGE RANDBEDINGUNGEN
DEFAULT : PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

*A* ic*

	

*:h AhAAA*
**

**

EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P) :
BERECHNET DIE EXPONENZIERTE HOPPING-MATRIX EK AUS HK IN
ABHAENGIGKEIT VOM "ZEIT"-INTERVALL DT UND DEM CHEMISCHEN
POTENTIAL P GEM . GLEICHUNGG (2 .14) SOWIE IHRER INVERSEN EKI .

INFIELD(IS,NT,N,M) :
VERTEILT ZUFAELLIG DIE WERTE +1,-1 AUF DAS ISINGSPIN-HILSFELD .

SWEEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG) :
ERZEUGT EINEN NC-SWEEP DURCHS ORTS- UND "ZEIT" - GITTER .

UPDATE(GI,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,L) :
EXAKTES UPDATING DER GREENSFUNKTIONEN NACH EINEM MC-SWEEP
DURCHS ORTSGITTER (BEI UEBERGANG VOM "ZEIT"- SCHRITT L-1 ZU L) .**
NACH GL . (2 .36) .

	

r

GITTER(Gl,G2,IS,E,N,L,M,SIG) :

	

**
ERZEUGT EINEN MG-SWEEP DURCHS ORTSGITTER .

	

**

BSHIFT(LB,LE,NUP,N)
SHIFTEN DER HIERARCHISCHEN STRUKTUR NACH JEWEILS NUP/2 AUS-

	

**
FLIEHRUNGEN VON BPROP .

MULSP(A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NS)
MULTIPLIKATION EINER VOLLBESETZTEN MATRIX MIT EINER STREIFEN-
DIAGONALEN MATRIX

MULQDR(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR)
MULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN . ERGEBNIS IST

	

'*
WIEDER QDR-ZERLEGT : U,D,R

	

~Iro'r

BINIT(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)
BERECHNUNG DER MATRIXPRODUKTE P(K) NACH GLEICHUNG (6 .1) UND
DERER PRODUKTE, ABSPEICHERN DER PRODUKTE IN HIERARCHISCHER
FORM UND BERECHNUNG DER GREENSFUNKTIONEN 01 UND G2 .

BPROP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP,IB)
BERECHNUNG DES MATRIXPRODUKTS P(IB), UMSTELLEN DER HIERARCHI-
SCHEN STRUKTUR UND BERECHNUNG DER VON P(IB) ABHAENGIGEN
PRODUKTE SOWIE DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 .

MULP(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR,P,LDP)
MULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN . ERGEBNIS IST
NICHT QDR-ZERLEGT : P

QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR)
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C ** ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN EINE ORTHOGONALE MATRIX U, EINE

	

**
C ** DIAGONALE MATRIX A UND EINE NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX R. **
C

	

r~tr~lC~ra't ~Tr

	

c r k~r~c~lr 'rar **a+r ~k+r***** h**girr**~e~E

	

ra+r~'S ~kle*~

C
C **

C **

	

LOKMAG(G1,G2,N,RL) :
~C ** BERECHNET AUS G1 UND G2 DAS LOKALE MAGNETISCHE MOMENT RL

	

'*
C ** NACH GLEICHUNG (3 .14) .
C **

C **

	

STRUKT(G1,G2,N,S,Q) :
C ** BERECHNET DEN MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTOR S(QX,QY) NACH (3 .18) .**
C **

C **

	

SUSZEP(LB LE G1,G2 IS EK EKI E N,LF NUP,CHI Q) :

	

**
C ** BERECHNET DIE (STAGGERED)SUSZEPTIBILITAETCHI(Q)NACH (4 .2) . **
C ~rh

	

~tnk

C **

	

ENERC(Gl,G2,HK,N,U,EN) :
C ** BERECHNET DIE SUMME AUS KINETISCHER UND POTENTIELLER

	

**
C ** ENERGIE NACH (4 .1) .
C **

C **

	

ELDICHTE(G1,G2,N,D1,D2) :

	

**
C ** BERECHNET DIE DICHTE DER ELEKTRONEN MIT SPIN UP (D1) BZW .

	

**

C ** SPIN DOWN (D2) NACH (7 .6A) UND (7 .7) .

	

**
C **

	

Erle

C **

	

LODICHTE(G1,G2,N,D1,D2) :
C ** BERECHNET DIE DICHTE DER LOECHER NACH (7 .6D) UND (7 .7) .

	

**
C dnF

	

~rh

C 9rh

	

KORRN(G1,G2,N,C,LD) :
C *'* BERECHNET DIE DICHTE-DICHTE-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM **

C ** ABSTAND L NACH (7 .5) UND (7 .6B) .
C **
C **

	

KORRSS(G1,G2,N,C,LD) :
C ** BERECHNET DIE SPIN-SPIN-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

	

**

C ** ABSTAND L NACH (7 .5) UND (7 .6A) .

C *+&

	

KORRNN(Gl,G2,N,C,LD) :
C ** BERECHNET DIE DICHTE-DICHTE-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM **

C *'* ABSTAND L NACH (7 .5) UND (7 .6B) .
C **
G **

	

KORRDD(G1,G2,N,C,LD) :
C *' BERECHNET DIE DOPPELBESETZUNGS-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE **

C ** IM ABSTAND L NACH (7 .5) UND (7 .6C) .
.

	

drh
C **
C **

	

KORRHH(G1,G2,N,C,LD) :

C ** BERECHNET DIE LOCH-LOCH-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

	

**

C ** ABSTAND L NACH (7 .5) UND (7 .61) .

C r

	

KORRSC(G1,G2,N,C,LD) :

C ** BERECHNET DIE COOPERPAAR-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

	

**

C ** ABSTAND L NACH (7 .11) .
G
C
C
C

C ~r k lr~r~r,~c~r9r~Ir

	

~'c9r******~e

	

LAUFPARAMETER :

C ******* N

	

: ANZAHL DER GITTERPLAETZE

C **'***** NT : ZAHL DER "ZEIT"-SCHRITTE

C ******* U

	

: ABSTOSSUNGSPARAMETER
C ******?C F

	

: CREM . POTENTIAL DER ELEKTRONEN

C ******* BETA : INVERSE TEMPERATUR
C ******* MCST : ZAHL DER MONTE-CARLO SWEEPS
CA

	

ZUR THERMALISIERUNG

FUER DIE OBSERVABLEN
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C **

	

* NMES :

	

ANZAHL DER MESSUNGEN
C ** * * MCSZ : ZAHL DER MONTE-CARLO SWEEPS
C

	

* **

	

ZW. 2 OBSERVABLENBESTIMMUNGEN
C ~* (TOTALE ANZAHL MCSWEEPS : MCST + NMES * MCSZ)
C '+

	

** ' LF :

	

ZAHL DER UPDATINGS ZWISCHEN ZWEI NEUBERECH-
NUNGEN DER GREENSFUNKTIONEN,
GLEICH ZAHL DER MATRIXMULTIPLIKATIONEN, DIE
OHNE QDR-ZERLEGUNG DURCHGEFUEHRT WERDEN
ABSTAND, BIS ZU DEM KORRELATIONFUNKTIONEN
ZU BERECHNEN SIND (I .D .R . LMAX=N/2)

	

*******
****+~ T2 : PARAMETER FUER NEXT-NEAREST-NEIGHBOR HOPPING

**

	

ENERGIESKALA : T

	

(BANDLUECKE)

	

******'~
~Y9c~lrh~s~fclr*~Ir~c~rde~helr~~rh*9Eh~lr~r~r~C~r~'k~r~tn+r~r~s*a'k*~'c~'rar*****~1e~h~r~iF~~kik~'e~h~'r~lr~r~tr

C ***h*~nk
C **mcfc**
C
C LMAX :
C
C
C
C
C
C
C EINLESEN DER LAUFPARAMETER

READ (4,*) N,NT,U,P,BETA,MCST,NMES,MCSZ,LF,LMAX,T2
C

	

'
NUP = NT/LF

C
c
C

C
C

~r~k*~r~hhr

OBSERVABLE

MITTELWERT DER LOKALEN MAGNETISIERUNG
CSSO = 0.

MITTELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(O)=
SM = 0 .

C
C MITTELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(PI/2)=

SMl. = 0 .
C
C MITTELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(PI)=

SM2 = 0 .
C
C MITTELWERT DES ANTIFERROMAGNETISCHEN SUSZEPTIBILITAET X(PI)=

CHIM= 0 .

MITTELWERT DER INNEREN ENERGIE
ENM = 0 .

C
C MITTELWERT DER ELEKTONENDICHTE FUER SPIN UP BZW .

RNMI = .0 .
RNM2 =~0 .

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C

MITTELWERT DER GESAMTEN ELEKTONENDICHTE _
RNM = 0 .

MITTELWERT DER LOCHDICHTE _
HM = 0 .

MITTELWERT DER DOPPELBESETZUNGSDICHTE _
DM = 0 .

MITTELWERTE DER KORRELATIONSFUNKTIONEN
DO 1 L=1,LMAX

CSS(L) = 0 .

1

DOWN

CDD(L) = 0 .
CNN(L) = 0 .
CHH(L) = 0 .
CSC(L) = 0 .
CN(L) = 0 .

CONTINUE
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C MITTELWERT DES VORZEICHENS DES DETERMINANTENPRODUKTES
SIGH = 0 .

C
C U .S .W .
C
C
C
C

	

h~h ha'~t~h~ln r ~r

	

e~k~k~k lr k'Tr cilr e~lr~lr~ch~ssle ~ra'k s'Ir ir~k~r~'r'k~e~

	

r~tr

C
C
C GROESSE DER "ZEIT"-SCHRITTE _

DT = BETA/DFLOAT(NT)
C
C PARAMETER DT*LAMBDA := FL NACH GL .(2.7)

X = .5*DT*U
FL = DLOG(DEXP(X)+DSQRT(DEXP(2 .*X)-1 .))

C
C "AOLTZMANN" - FAKTOREN

E(I) = DEXP(-FL)
E(2) = 1 .
E(3) _ DEM FL)

C
C
C INITIALISIERUNG DES ZUFALLSZAHLENGENERATORS
C
C ENTWEDER :
C

	

ISEED = 3727493
C

	

CALL INR250(M,ISEED)
C
C ODER :

ISEED = 0
CALL RNST(ISEED,M,IER)

C
C EINGABE DER HOPPING-MATRIX HK
C

CALL HOPMA(HK,N,T2)
C
C BERECHNUNG DER EXP . HOPPING-HATRIX EK UND IHRER INVERSEN EKI
C

CALL EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P)
C
C EINGABE DES ANFANGS-SPINFELDES
C

CALL INFIELD (IS,NT,N,M)
C
C INITIALISIERUNG DES MULTIPLIKATIONSBAUMS
C

CALL BINIT(LB,LE,Gl,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)
C
C
C LOOP :

	

THERHALISIERUNG ****'**

	

****

	

*
C

DO 10 I=I,HCST
CALL SWEEP (LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG)

10 CONTINUE

	

,
C
C ~Tr 9rk rlr~r~c ~'C~r~rhar~rhzY~khak

	

r*sF~c~ira'k

	

r~r ir* ~r raTr*s1r*'Jsfe~c~r~r~r~'s~kr~c k9r~le

C
C
C
C LOOP : ****** BESTIMMUNG DER OBSERVABLEN-MITTELWERTE **

	

*
C

DO 20 I=I,NMES
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C
C
C
C LOOP : ****** MC-SWEEPS ZUR ENTKOPPLUNG DER ZUSTAENDE ***'**
C

DO 30 J=I,MCSZ-1
CALL SWEEP (LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG)

30 CONTINUE
C
C AKTUELLER MITTELWERT DES VORZEICHENS

SIG = 0 .
C

CALL SWEEP (LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG)
C
C NORMIERUNG VON SIG AUF EINEN ISINGSPIN-FLIP

SIG = SIG/DFLOAT(N*NT)
SIGM=SIGM+SIG

C
C *irlr*~eJr**~k~r~~r~~r~rk~~r

	

rh

	

r**~,~r*~C~k*~fr~4r

	

r**~'elr******~r~r~r~*~*~
C
C
C BESTIMMUNG DER AKTUELLEN OBSERVABLEN-WERTE
C

PI = DACOS(-1 .DO)
C

CALL LOKMAG(G1,G2,N,RL)
CSSO = CSSO+RL*SIG

C
Q = 0 .
CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
SM - SM+S*SIG

C
Q = PI/2 .
CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
SM1= SM1+S*SIG

C
Q = PI
CALL STRUKT(GI,G2,N,S,Q)
SM2= SM2+S*SIG

C
Q = PI
CALL SUSZEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,LF,NUP,CHI,Q)
CHIM=CHIM+CHIG

C
CALL ENERG(G1,G2,HK,N,U,EN)
ENM = ENM+EN*SIG

CALL ELDICHTE(G1,G2,N,RN1,RN2)
RNM1 = RNM1+RN1*SIG
RNM2 = RNM2+RN2*SIG

C
CALL LODICHTE(G1,G2,N,H)
HM = HM+H*SIG

C
DO 2 L=1,LHAX
CALL KORRSS (G1,G2,N,C,L)
CSS(L) = CSS(L)+C*SIG
CALL KORRDD (G1,G2,N,C,L)
CDD(L) = CDD(L)+C*SIG
CALL KORRNN (G1,G2,N,C,L)
CNN(L) = CNN(L)+C*SIG
CALL KORRHH (G1,G2,N,C,L)'
CHH(L) = CHH(L)+C*SIG
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CALL KORRSC (G1,G2,N,C,L)
CSC(L) = CSC(L)+C*SIG ,
CALL KORRN (GI,G2,N,C,L)
CN(L) = CN(L)+C*SIG

2 CONTINUE
C
C
C
C
C
20 CONTINUE

C
C NORMIERUNG DER KORRELATIONSFUNKTIONEN

RNM = (RNM1+RNM2)/SIGM

U .S .W .

*

	

***

	

**

	

**

	

**

	

~***

	

*********

	

hAA*A ** fe

C

HM = HM/SIGM
DM = RNM+HM-1 .

DO 3 L=1,LMAX
CSS(L) = CSS(L)/SIGM
CDD(L) = CDD(L)/SIGM-DM*DM
CNN(L) = CNN(L)/SIGM-RNM*RNM
CHH(L) = CHH(L)/SIGM-HM*HM
CSC(L) = CSC(L)/SIGM
CN(L) = CN(L)/SIGM

3 CONTINUE
C
C
C
C AUSGABE DER DATEN
C

WRITE(30, *) 'INPUT '
WRITE(30, *) ' ,
WRITE(30, *) 'ANZAHL GITTERPLAETZE N = ',N
WRITE(30,*) 'INVERSE TEMPERATUR BETA = ',BETA
WRITE(30,*) 'ABSTOSSUNGSPARAMETER U = ',U
WRITE(30,*) 'CHEMISCHES POTENTIAL P = ',P
WRITE(30,*) "'ZEIT"-SCHRITT DT = ',DT:,DT
WRITE(30,*) 'SWEEPS ZUR THERMALISIERUNG
WRITE(30, *) 'ZAHL DER MESSSUNGEN NHES
WRITE(30, *) 'SWEEPS ZW . 2 MESSUNGEN MCSZ
WRITE(30, *) 'UPDATING-RATE :',LF
WRITE (30 ,'*) 'NEXT-NEAREST-NEIGHBOR-HOP . :',T2
WRITE(30, *)
WRITE(30, *) 'OUTPUT '
WRITE(30, *)
WRITE(30, *) 'LOK . MAGNETISIERUNG M = ',CSSO/SIGM
WRITE(30, *) 'INNERE ENERGIE E = ',ENN/SIGM
WRITE(30, *) 'STRUKTURFAKTOR S(0) _ ',SM/SIGM
WRITE(30, *) 'STRUKTURFAKTOR S(PI/2)= ',01/SIGH
WRITE(30, *) 'STRUKTURFAKTOR S(PI) ',SM2/SIGM
WRITE(30, *) 'STAGGERED SUSZEPT . X(PI) = ',CHIM/SIGM
WRITE(30, *) 'DICHTE ELEK . SPIN UP N1 = ',RNMI/SIGM
WRITE(30, *) 'DICHTE ELEK . SPIN DOWN N2'= ',RNM2/SIGM
WRITE(30, *) 'GESAMTE ELEKTRONENDICHTE N = ',RNM
WRITE(30, *) 'DOPPELBESETZUNGSDICHTE D ',DM
WRITE(30,*) 'LOCHDICHTE H = ',HK
WRITE(30, *) 'MITTELWERT DES VORZEICHENS = ',SIGM/DFLOAT(NMES)

WRITE(30,*)
WRITE(30,1001)
DO 4 L=1,LMAX
WRITE(30,1000) L,CSS(L),CNN(L),CDD(L),CHH(L),CSC(L)

4 CONTINUE
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C
WRITE(30,*) ' '
WRITE(30,1003)
DO 7 L=1,LMAX
WRITE(30,1002) L,CN(L)

7 CONTINUE
C
1000 FORMAT(1X,I2,5('

	

',E12 .6))
1001 FORMAT(IX,'J',8X e 'CSS',IIX,'CNN',11X,'CDD',11X,'CHH',11X,'CSC')
1002 FORMAT(1X,I2,

, "
1E12.6)

1003 FORMAT(1X,'J',BX, CN )
C

C
C

C

WRITE(6,*) '****,k***** PROGRAMM-ENDE ** *******'

****h*ir**Arh********

	

*~r~r~kai~F,Ak~C~r

	

~'r~ir~S h~+r~rrr~kh~rlic~'r~le~lr
CLOSE(16)

STOP
END

C ~c*sTs~c9c,ir1c9r~r~Ir~e,hlfc~r~c,~c9t,F,t,k,k,l 'k*,k* kit

	

cde**,'c9nk,'r ,k~lrir,ic~'c~lc~'rot,irk c,r,~~h,1nh
C
C
C
C **h***

	

HOPMA

	

(22.02.90)

	

hikhAlkic
C ****** EINGABE DER SYMMETRISCHEN HOPPING-MATRIX

	

* ***
C ****** HK(N,N) .

	

~*
C **** (DEFAULT : PERIOD . RANDBEDINGUNGEN)

	

**C ~'r*,~c,k*dk

	

*,k*ic*~'c
C ***h h*

	

ARGUMENTE

	

,hhsr*9n1c
C ***hhh N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

**t1c,k**
C ~'c**,Rc**

	

(INPUT)
C *~* HK ;HOPPING-MATRIX (NXN)

	

(OUTPUT)

	

***
C

	

T2 :NEXT-NEAREST-NEIGHBOR HOPPING (INPUT)

	

*** *C ,hrhlc,F ~rs+rh,F*ie ,h,F~lci'rh*St~C,1r~F ,k ,~r,'rhslc4e~t~r,irlc,k~rh**9lr,s**~r,'c~c9eIc,F,~e,F~'s*~rh*9rir

	

r*

HK(I,J) = 1 .
HK(J,1) = 1 .
HK(I,J2) = T2

*~rki~frir,k*,k,'~~Trh,'r9c~tc*ir*,~c,h,'ht~r,k

C
C BESTIMMUNG DER HOPPING-NACHBARN J VOM GITTERPLATZ I
C HIER : NAECHSTE- UND UEBERNAECHSTE-NACHBAR HOPPING
C

J = I+1
J2 = I+2

C
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

IF (I .EQ .N) J = 1
IF (I .EQ.N) J2

	

2
IF (I .EQ .N-1) J2 = 1

C
C OFFENE RANDBEDINGUNGEN
C IF (I .EQ .N) J = I-1
C

C
SUBROUTINE HOPMA(HK,N,T2)
IMPLICIT REAL*8(A-H,O-Z)
DIMENSION HK(N,N)

C
DO 10 I=1,N
DO 10 J--1,N
HK(I,J) = 0 .0

10 CONTINUE
C

DO 20 I=1,N
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C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

**** *

	

EXPHK

	

(20.07 .90)

	

******
***'** BESTIMMUNG DER EXPONENZIERTEN HOPPING-MATRIX
****'* EK AUS DER HOPPING-MATRIX HK DURCH DIAGONA- ******
****** LISIERUNG, EXPONENZIERUNG DER EIGENWERTE UND ******
****** ANSCHLESSENDE RUECKTRANSFORMATION .

	

******
***'*'* DIE DIAGONALISIERUNG GESCHIEHT MIT HILFE DER ******
****** EISPACK-ROUTINE RS .

	

****** .
*****' ANSCHLIESSEND WIRD DIE MATRIX EK NACH (2 .14) ******
'***** MIT DEM FAKTOR EXP(-DT*P) MULTIPLIZIERT .

	

******

~k~h~h**~'c~lr* ~r~9rdr~Ic~k~r~c~Ir*

SUBROUTINE EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P)
IMPLICIT REAL*B(A-H,O-Z)
DIMENSION HK(N,N)
DIMENSION EK(N,N) , EKI(N,N)
DIMENSION EV(N,N) , EW(N) , WS1(65) , WS2(65)

CALL RS(N,N,HK,EW,1,EV,WS1,WS2,IERR)
C
C EXPONENZIERUNG DER DIAGONALELEMENTE
C

C
C BESTIMMUNG DER EIGENWERTE EW UND DER EIGENVEKTORMATRIX EV
C

DO 10 I=1,N
EW(I) = DEXP(DT*EW(I))

10 CONTINUE
C
C RUECKTRAFO DER EXP . EIGENWERTMATRIX : EK = EV*EXP(EW)*EV(TR)

C
DO 20 J=1,N
DO 30 I=1,N
EK(I,J) = 0 .0

30 CONTINUE
DO 20 K=1,N
DO 20 I=1,N
EK(I,J) = EK(I,J)+EV(I,K)*EV(J,K)*EW(K)

20 CONTINUE
C
C ANTEIL DURCH DAS CHEMISCHE POTENTIAL (NACH GL . (2 .2))

C

~r*9s9'r1r~r

****** BENUTZTE ROUTINEN :
* r~r9r

****** LINRG
****** IMSL-ROUTINE ZUR INVERSION EINER ALLGEMEINEN
****** REELEN MATRIX
~+cdrlk*mir

*9r+c~r*

******
dry*

******
******

******
~rh~'k'h*~k

****** ARGUMENTE
****** HK :HOPPING-MATRIX (INPUT) ******
****** EK :EXPONENTIERTE HOPPING-MATRIX (OUTPUT) ******

EKI:INVERSE VON EK (OUTPUT) ******
****** N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM ******
****** (INPUT) *' ***
****** DT :GROESSE DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT) * ****
****** P :CHEMISCHES POTENTIAL (INPUT) *** *

HK(J2,I) = T2
C

20 CONTINUE
C

RETURN
END

C
C
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DO 40 J=1,N
DO 40 I=1,N
EK(I,J) = EK(I,J)*DEXP(-DT*P)

40 CONTINUE
c
C BERECHNUNG DER INVERSEN VON EK
C

C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

CALL LINRG(N,EK,N,EKI,N)

RETURN
END

*Ah*h*
** INFIELD (02 .01.90)

*

	

ZUFAELLIGE VERTEILUNG DER WERTE +1 UND -1
~* IN DAS FELD ISINGSPIN-HILFSFELD IS(NT,N) .
**mir*
****** DIE SUBROUTINE "R250(M,R,L)" ERZEUGT EINEN
~* VEKTOR R DER LAENGE L AUS PSEUDO-ZUFALLS-
** ** ZAHLEN ZW . 0 UND 1 NACH DEM ALGORITHMUS VON
**'FA** VON KIRCKPATRICK-STOLL .

******

SUBROUTINE INFIELD(IS,NT,N,H)
DIMENSION IS(1025,65), RND(100000)
DIMENSION H(250)

CALL R250(H,RND,NT*N)
c

DO 10 I=1,NT
DO 10 J=1,N

IS(I,J)=1
IF (RND(I+N*(J-1)) .LT.0 .5) IS(I,J)=-1

10 CONTINUE
C

*******~Y~'k~'r~e~'s~r~hlr*~r***~F~fr~Y

******
**

*

~r*~k

*

**

ARGUMENTE
IS :ISING-SPINFELD, WERTE +1 U . -1 FLIER JEDEN

ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

(OUTPUT)
NT:ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE

	

(INPUT)
N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

(INPUT)
H :STARTFELD FLIER DEN ZUFALLSGENERATOR

(INPUT/OUTPUT)

RETURN
END

C
C ~*~rdrir~ic~rie~e~***~Ilr*~

	

r~r**hdr~'r*~rh~lr*~**~1r~r7e*~ln'c*fir*~e~'rh***
C *** *

	

SWEEP

	

(23.05 .90)

	

******
C ****** EIN MONTE-CARLO-SWEEP DURCHS "ZEIT"- UND

	

******
C ****** ORTSGITTER

	

**fit*9t*

C ****** BENUTZTE ROUTINEN :

	

*** k*
C *****?r

	

******
C ****3&* UPDATE
C ****** EXAKTES UPDATING DER GREENSFUNKTIONEN BEI

	

******
C ****'** UEBERGANG VON TROTTERSCHRITT L ZU L+1 (2 .36) * ****

*

	

***e1**
C **'c*** GITTER :
C ****** EIN SWEEP DURCHS ORTSGITTER MIT ANPASSUNG
C *~* DER GREENSFUNKTIONEN NACH (2 .20)

	

**~e***

C ****** BPROP :

	

,k**k**
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C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

C

C

****** BERECHNUNG DES BETREFFENDEN MATRIXPRODUKTS P ******
****** NACH (6 .1) UND DER GREENSFUNKTIONEN

	

******
******

	

******
'** * ARGUMENTE

	

******
LB : ZEIGER FLIER DIE PRODUKTE P(K) AUS (6 .1) ******

******

	

(INPUT/OUTPUT) ******
****** LE : LE(J) GIBT AN, OB DIE MATRIX J IN DER

	

******
******

	

HIERARCH . STRUKTUR BESETZT IST (1) ODER

	

******
******

	

NICHT (0) .

	

(INPUT/OUTPUT) ''*****
****** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER

	

** **
* ***

	

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

*'*
******

	

(INPUT/OUTPUT) ****''
****** IS : ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FLIER

	

**** '
******

	

JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

******
******

	

(INPUT/OUTPUT) ******
**

	

'* EK : EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX

	

(INPUT) ' ****
****** EKI : INVERSE VON EK

	

(INPUT) ' '****
****** E : BOLTMANNFAKTOREN

	

(INPUT) ******
****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

******

~'c rh**

	

(INPUT) ******
****** NT : ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE

	

(INPUT) ******
* *** LF :UPDATING-RATE (LF =1 : KEIN UPDATING ******

***

	

NUR NEUBERECHNUNGEN DER GREENSFUNKTION ******
******

	

MIT "NEUGER")

	

(INPUT) ******
****** M : STARTFELD FLIER DEN ZUFALLSGENERATOR

	

******
******

	

(INPUT/OUTPUT) ***~'**
****** SIG : MITTLERES VORZEICHEN DER FERMIONEN-

	

******
****

	

DETERMINANTE

	

(OUTPUT) ******

SUBROUTINE SWEEP (LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION IS(1025,65) , M(250)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N) , EKI(N,N)
DIMENSION E(3)
DIMENSION B1(65,65) , B2(65,65)
DIMENSION LB(129) , LE(385)

NUP = NT/LF
IF ((NUP*LF).NE.NT) THEN
WRITE(30,*) 'PARAMETERFEHLER IM UNTERPROGRAMM SWEEP'

STOP
ENDIF

C
C LOOP : "ZEIT"-SCHRITTE
C

DO 10 IB=1,NUP

DO 20 IU=1,LF
L = (IB-1)*LF+IU

C
C ANPASSUNG DER GREENSFKT .

CALL UPDATE (G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,L- 1)

C
C EIN SWEEP DURCHS ORTSGITTER

CALL GITTER (GI,G2,IS,E,N,L,M,SIG)

20 CONTINUE
C
C UMSTELLEN DER BAUMSTRUKTUR, NEUBERECHNUNG VON G

CALL BPROP (LB,LE,Gl,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP,IB)

10 CONTINUE
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C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C.
C
C
C
C
C

C

~e9rik~c

RETURN
END

UPDATE (17.01.90)

	

***'~
ANPASSUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 BEI *'*****
BEI UEBERGANG VOM "ZEIT"-SCHRITT L NACH L+1 ***
NACH GL. (2 .36) .

**
BENUTZTE ROUTINEN :

MULSP :
MULTIPLIKATION EINER VOLLBESETZTEN MATRIX
MIT EINER STREIFENDIAGONALEN MATRIX VON
LINKS ODER RECHTS

ARGUMENTE
G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)
(INPUT/OUTPUT)

SUBROUTINE UPDATE (GI,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,L)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-2)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION E(3)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N) , EKI(N,N)
DIMENSION A1(65,65) , A2(65,65)
DIMENSION B1(65,65) , B2(65,65)
DIMENSION C1(65,65) , C2(65,65)

LDA = 65
LS=L+1
IF (LS .GT.NT) LS=LS-NT

C
C
C B := B(L+1) , C := B(L+1)**(-1)
C

DO 10 I=1,N
E1 = E(2+IS(LS,I))
E2 = E(2-IS(LS,I))
F1 = 1./E(2+IS(LS,I))
F2 = 1./E(2-IS(LS,I))
DO 10 J=I,N
B1(I,J)=E1*EK(I,J)
B2(I,J)=E2*EK(I,J)
C1(J,I)=F1*EKI(J,I)
C2(J,I)=F2*EKI(J,I)

10 CONTINUE

IS : ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FLIER
JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT ** *

(INPUT/OUTPUT) * *
EK : EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX (INPUT)
EKI : INVERSE VON EK (INPUT)
E : BOLT14ANNFAKTOREN (INPUT)
N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

(INPUT)
NT : ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT)

ic h * L . NUMMER DES TROTTER-SCHRITTS, FLIER DEN
TROTTER-SCHRITT L+1 SIND DIE GREENS- *
FUNKTIONEN ZU BESTIMMEN (INPUT)
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C
C A := B*G(L)

	

= B(L+1)*G(L)
C

CALL MULSP(Bl,LDA,G1,N,A1,LDA,N,O)
CALL MULSP(B2,LDA,G2,N,A2,LDA,N,O)

C

	

'
C G(L+1) := A*C

	

B(L+1)*G(L)*B(L+1)**(-1)
C

C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

C

CALL MULSP(Al,LDA,C1,LDA,G1,N,N,1)
CALL MULSP(A2,LDA,C2,LDA,G2,N,N,1)

RETURN
END

** '* GITTER

	

(08.01.90)

	

******

****** EIN MC-SWEEP DURCH DAS ORTSGITTER

	

****'
ANPASSUNG DER GREENSFUNKTION NACH (2 .20)

	

******

****** BENUTZTE ROUTINEN :

****** R25Q :
****** ERZEUGT EINEN VEKTOR AUS PSEUDO-ZUFALLS-

	

******
****** ZAHLEN ZW . 0 UND 1 NACH DEM ALGORITHMUS VON ***~'**
****** KIRCKPATRICK-STOLL .

	

'
~fr~trh'~rvtvk

	

*ar~k~L~r

****** ARGUMENTE
****** Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER

	

******
****

	

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

******
mir*

	

(INPUT/OUTPUT) ******
****** IS : ISING-SPINFELD, WERTE +l U . -1 FUER

	

******
******

	

JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

**''
*~*

	

(INPUT/OUTPUT) ******
****** E : BOLTMANNFAKTOREN

	

(INPUT) ******
*** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

***
~c~171rsY*ik

	

(INPUT) *****'~
****** L : TROTTER-SCHRITT

	

(INPUT) *****'~'
****** M : STARTFELD FUER DEN ZUFALLSGENERATOR

	

******
* rledrslr

	

(INPUT/OUTPUT)
****** SIG : MITTLERES VORZEICHEN DER FERNIONEN-

	

******
******

	

DETERMINANTE

	

(OUTPUT) ****'~*
*~r~lC~ir**~~'k*~~F~'r~r~k ~lr~h**~h*mir*~*~lr~r**~'~~ehk~k~r~h~r*

DO 10 I=1,N
C
C EIN MC-STEP

SUBROUTINE GITTER (G1,G2,IS,E,N,L,M,SIG)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION Gl(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION E(3) , F(3)
DIMENSION CLl(65) , CRI(65)
DIMENSION CL2(65) , CR2(65)
REAL RND(1025)
DIMENSION M(250)

F(1) = E(1)*E(1) - 1 .
F(3) = E(3)*E(3) - 1 .

C
C ZUFALLSZAHLEN

CALL R250(M,RND,2*N)
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C
JN = RND(I)*N+1
IN = IS(L,JN)
R1 = (1 .-G1(JN,JN))*F(2-IN) + 1 .
R2 = (1 .-G2(JN,JN))*F(2+IN) + 1 .
PS = R1*R2
SIG= SIG+SIGN(1 .,PS)
PS = ABS(PS)
PS = PS/(1+PS)
PV = RND(I+N)
IF (PS.GT.PV) THEN

C
C ****** FLIP AKZEPTIERT

IS(L,JN) = -IN
C
C CL(J) := G(J,JN) , CR(J) := G(JN,J) - DELTA(JN,J)
C

DO 30 J=1,N
CL1(J) = G1(J,JN)
CL2(J) = G2(J,JN)
CR1(J) = G1(JN,J)
CR2(J) = G2(JN,J)

30 CONTINUE
CR1(JN) = CR1(JN) -
CR2(JN) = CR2(JN) - 1 .

C
C ANPASSUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 NACH GL .(2 .20)

FK1 em F(2-IN)/R1
FK2 = F(2+IN)/R2

C

C

C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

DO 20 K=1,N
DO 20 J=I,N
G1(J,K) = G1(J,K)+FKI*CL1(J)*CR1(K)
G2(J,K) = G2(J,K)+FK2*CL2(J)*CR2(K)

20 CONTINUE

ENDIF

10 CONTINUE
RETURN
END

~h~r*
******

~c r*~iC
~'t~'e9r~cdcdc

* **
*dr~Fhr*~r

~Mh*~r9rtc,k~h~~r~r,hr*~k~'r~Tr~lr~e~irdc9c~nk***ir~~k~tr
BINIT (01.06.90)

INITIALISIERUNG DER HIERARCHISCHEN STRUKTUR
AUS PRODUKTEN VON B-MATRIZEN NACH GL .(6.1)
UND BERECHNUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 .

BENUTZTE ROUTINEN:

MULQDR(N,LDA,U,D,R,UR,DR,RR)

~hk*~k r**4r~c~fr*ieiC r~C*~F~S*~r~c~r~lr* r

QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR) BESTIMMT DIE
QDR- ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN U*D*R .

LINRT (N,R,LDR ) 2,RINV,LRINV) BERECHNET DIE
INVERSE RINV EINER OBEREN DREIECKSMATRIX R .
(IMSL-ROUTINE)

MULSP (A,LDA,B,LDB,C,LDC,N ;NV,NS)
MULTIPLIZIERT EINE DUENN BESETZTE MIT EINER
VOLL BESETZTEN MATRIX .

*~'e~ic9r*

******

~'e^h~le$c~FJe

iry~*~Ir~frh
dc~tro'e*~M'c
******
9c**~'edrtlr

~h*9s9rlr
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C

	

*** MULTIPLIZIERT ZWEI QDR-ZERLEGTE MATRIX MIT-

	

***

	

'
C ****** EINANDER, ERGEBNIS U,D,R WIEDER QDR-ZERLEGT .
C ~kh~k~t*

	

r*~He
C ******

	

ARGUMENTE

	

******
C ****** LB : ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/OUTPUT)******
C ****** LE : LE(K) GIBT AN, OB Pl( ., .,K) UND P2( ., .,K) ******
C ******

	

BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/OUTPUT)******
C ****** Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK-

	

*
C ******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(IN/OUTPUT)******
C ****** IS : ISING-SPINFELD, WERTE +l U . -1 FLIER JEDEN ******
C ** **

	

ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

(IN/OUTPUT)******
C ****** EK : EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX

	

(INPUT)

	

******
C ****** E : BOLTMANNFAKTOREN

	

(INPUT)

	

******
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT)******
C ** ** LF : ZAHL DER UPDATINGS NACH GL(2 .22)

	

(INPUT)******
C ****** NUT : ZAHL DER B-MATRIX-BLOECKE (NT/LF) (INPUT)******
C ****** NV : NAECHSTE-NACHBER MATRIX

	

(INPUT)

	

******
C r**~ch~F~rir*~k~1r9e9c~hk r** r~fr9c**~***'rdr**~ir~hr*fir****~'r~'tfr*~4*4c~irh*

C

C

C

SUBROUTINE BINIT(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION LB(129) , LE(385)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N) , E(3)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION Al(65,65) , A2(65,65)
DIMENSION Bl(65,65) , B2(65,65)
DIMENSION BL1(65,65), BL2(65,65)
DIMENSION Ul(65,65) , D1(65) , Rl(65,65)
DIMENSION 02(65,65) , D2(65) , R2(65,65)
DIMENSION UR1(65,65), DR1(65), RR1(65,65)
DIMENSION UR2(65,65), DR2(65), RR2(65,65)

LDA = 65
C
C ANZAHL VON EBENEN = 2LOG(NUP)

NEBEN = ANINT(LOG(FLOAT(NUP))/LOG(2 .))
IF (2**NEBEN.NE .NUP) THEN
WRITE(30,*) 'PARAMETERFEHLER NEBEN IM UNTERPROGRAMM BINIT'
STOP

ENDIF
C
C----------- LOOP LIEBER DIE ERSTE EBENE --------.-------

DO 10 IB=1,NUP
C
C ******'~*** BERECHNUNG DES BLOCKS B(IB)
C L = (IB-1)*LF+l . . . . . . . IB*LF
C

Ll = (IB-1)*LF+l
C
C B := B(Ll)

DO 30 I=1,N
El = E(2+IS(Ll,I))
E2 = E(2-IS(Ll,I))
DO 30 J=1,N
B1(I,J) = El*EK(I,J)
B2(I,J) = E2*EK(I,J)

30 CONTINUE

DO 20 IL=1,LF-1
L = Ll+IL

C
C BL := B(L)

DO 40 I=1,N

*a$sY~'r*~r~ic~ceir9rh~ic**
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E1 = E(2*IS(L,I))
E2 = E(2-IS(L,I))
DO 40 J=1,N
BL1(I,J) = E1*EK(I,J)
BL2(1,J) = E2*EK(I,J)

40 CONTINUE
C
C A := BL*B

CALL MULSP(BLI,LDA,B1,LDA,A1,LDA,N,O)
CALL MULSP(BL2,LDA,B2,LDA,A2,LDA,N,O)

C
C B := A

DO 50 J=1,N
DO 50 I=1,N
BI(I,J) = A1(I,J)
B2(I,J) A2(I,J)

50 CONTINUE
C

20 CONTINUE
C ********** ENDE BERECHNUNG VON B(ID)
C
C NUMMER DER MATRIX IM BAUM

K = 2*IB-1
LE(K)
LB(IB)= K

c
C QDR- ZERLEGUNG VON B

CALL QDRDEK(N,B1,LDA,U1,LDA,D1,LDA,R1,LDA)
CALL QDRDEK(N,B2,LDA,U2,LDA,D2,LDA,R2,LDA)

C
C P(K) := U,D,R

WRITE(16,REC=K) U1,D1,R1,U2,D2,R2
C

10 CONTINUE
C
C DIE WEITEREN MATRIZEN DER ERSTEN EBENE WERDEN ZU 1 GESETZT .

DO 70 IP=NUP*1,3*NUP/2
K = 2*IP-1
LE(K) = 0

70 CONTINUE
C
C ---------- ENDE LOOP LIEBER DIE ERSTE EBENE -------_---
C
C ---------- LOOP LIEBER DIE WEITEREN EBENEN ------------

DO 80 IE=2,NEBEN
C
C ABSTAND ZW . VORLAEUFER- UND NACHFOLGERMATRIX

NAB = 2**(IE-2)
C
C GESAMTZAHL DER MATRIZEN IN DER EBENE IE

NMAT= (3*NUP)/(4*NAB)
C
C ZAHL DER BESETZTEN MATRIZEN IN DER EBENE IE`

LGR = NUP/(2*NAB)
C
C LOOP LIEBER DIE MATRIZEN EINER EBENE

DO 40 L-1,NMAT
C
C NUMMER DER MATRIX UND DER VORLAEUFER-MATRIZEN

K = 2*NAB*(2*L-1)
KL = K+NAB
KR = K-NAB

~r***9c*~'e**~ic**~k~F*~fr*
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IF (L .LE .LGR) THEN
LE(K) = 1

C
C ----- P(K) ,= P(KL)*P(KR) -----
C -

	

U,D,R :~ P(KL) ; UR,DR,RR := P(KR)
READ(16,REC=KL) Ul,D1,Rl,U2,D2,R2
READ(16,REC=KR) UR1,DR1,RR1,UR2,DR2,RR2

C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,Rl,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

C
C -

	

P(K) := U,D,R
WRITE(16,REC=K) U1,Dl,Rl,U2,D2,R2

C ---------- ENDE LOOP LIEBER DIE EBENEN ----------------
C
C *'***AA**** BERECHNUNG DER GREENSFUNKTION *******'****'~

K1 = NUP/2
K2 = 3*Kl

C
C ------ UDR . P(K2)*P(Kl) -------
C
C -

	

U,D,R := P(K2) ; UR,DR,RR := P(KI)
READ(16,REC=K2) Ul,Dl,R1,U2,D2,R2
READ(16,REC=K1) UR1,DR1,RR1,UR2,DR2,RR2

C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,Rl,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

C
C ---------- G := (I+UDR)**(-1) -..--------

C
C RR := R**(-1)

CALL LINRT(N,R1,LDA,2,RR1,LDA)
CALL LINRT(N,R2,LDA,2,RR2,LDA)

C
C B := U(TR)*RR+D

	

(RR OBERE DREIECKSMATRIX !)

DO 200-J=1,N
DO 210 I=1,N
Bl(I,J) - 0 .
B2(I,J) = 0 .

210 CONTINUE
Bl(J,J) = DI(J)
B2(J,J) = D2(J)
DO 200 K=1,J
DO 200 I=1,N
B1(I,J) = BI(I,J)+Ul(K,I)*RR1(K,J)
B2(I,J) = B2(I,J)+U2(K,I)*RR2(K,J)

200 CONTINUE
C
C QDR- ZELEGUNG VON B = UR*DR*RR

CALL QDRDEK(N,B1,LDA,UR1,LDA .DRI,LDA , RRI , LDA)

CALL QDRDEK(N,B2,LDA,UR2,LDA,DR2,LDA,RR 2,LDA)

C
C A := U*UR

C
ELSE
LE(K) = 0

ENDIF
C

90 CONTINUE
C

80 CONTINUE
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DO 220 J--1,N
DO 230 I=1,N
A1(I,J) = 0 .
A2(I,J) = 0 .

230 CONTINUE
DO 220 K=1,N
DO 220 I=1,N
Al(I,J) = A1(I,J)+U1(I,K)*UR1(K,J)
A2(I,J) = A2(I,J)+U2(I,K)*UR2(K,J)

220 CONTINUE
C
C B := RR*R

	

(OBERE DREIECKSMATRIZEN 1)
DO 240 J=1,N
DO 250 I=1,N
B1(I,J) W 0 .
B2(I,J) = 0 .

250 CONTINUE
DO 240 K=1,J
DO 240 I=1,K
B1(I,J) = B1(I,J)+RR1(I,K)*R1(K,J)
B2(I,J) = B2(I,J)+RR2(I,K)*R2(K,J)

240 CONTINUE
C
C R := B**(-1)

CALL LINRT(N,B1,LDA,2,RI,LDA)
CALL LINRT(N,B2,LDA,2,R2,LDA)

C
C B := R*DR**(-l) (OBERE DREIECKSMATRIX 1)

DO 260 J=1,N
RD1 = 1 ./DRI(J)
RD2 = 1 ./DR2(J)
DO 260 I=1,J
B1(I,J) = R1(I,J)*RD1
B2(I,J) = R2(I,J)*RD2

260 CONTINUE
C
C G := B*A(TR)

	

(B OBERE DREIECKSMATRIX 1)
DO 270 J=1,N
DO 280 I=1,N
G1(I,J) = 0 .
G2(I,J) = 0 .

280 CONTINUE
DO 270 K=1,N
DO 270 I=1,K
G1(I,J) = G1(I,J)+B1(I,K)*A1(J,K)
G2(I,J) = G2(I,J)+B2(I,K)*A2(J,K)

270 CONTINUE
C
C

	

ENDE DER BERECHNUNG VON G ********' '*****~1cilr9r
C

C
C
C

RETURN
END

*****~h~k9c**9r*HIC'Jk****9e~h~Tr~'r~k****~In1r~r~Y-1c~r~r~ic~lrk*~r~r~k~r~lnlr~'k~k
C ******

	

BPROP

	

(01.06.90)

	

******
C ****** NEUBERECHNUNG EINES BLOCKS AUS B-MATRIZEN,

	

***+~**
C ****** NEUORGANISATION DES BAUMS UND BESTIMMUNG

	

******
C ****** DER GREENSPUNKTIONEN .

	

******

C ****** BENUTZTE ROUTINEN :

	

**ah***
C ******

	

*****aRr
C **** ' QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR) BESTIMMT DIE ******
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C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

SUBROUTINE BPROP (LB,LE,Gl,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP,IB)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION Gl(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N)
DIMENSION Al(65,65) , A2(65,65) , E(3)
DIMENSION B1(65,65) , B2(65,65)
DIMENSION BL1(65,65) , BL2(65,65)
DIMENSION Ul(65,65) , Dl(65) , R1(65,65)
DIMENSION U2(65,65) , D2(65) , R2(65,65)
DIMENSION UR1(65,65), DR1(65), RR1(65,65)
DIMENSION UR2(65,65), DR2(65), RR2(65,65)
DIMENSION LB(129) , LE(385)

C
LDA = 65

C ANZAHL VON EBENEN = 2LOG(NUP)
NEBEN = ANINT(LOG(FLOAT(NUP))/LOG(2 .))

IF (2**NEBEN .NE .NUP) THEN
WRITE(30,*) 'PARAMETERFEHLER IM UNTERPROGRAMM BPROP'

STOP
ENDIF

C
C *********' BERECHNUNG DES BLOCKS B(IB) **** *****'k'h''k*

C L - (IB-].)*LF+l . . . . . . . IB*LF
C

Ll = (IB-1)*LF+1
C
C B := B(Ll)

DO 20 I=1,N

******
* **

******
******

******
******

EK
E
N
IF
NUP :
IB

**********

ARGUMENTE

	

'
LB : ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/OUTPUT)******
LE : LE(K) GIBT AN, OB PI( ., .,K) UND P2( ., .,K) ***

BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/OUTPUT)******
Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK-

	

******

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(IN/OUTPUT)******
IS : ISING-SPINFELD, WERTE +l U . -1 FUER JEDEN **'****

ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

(IN/OUTPUT)***
EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX

	

(INPUT)

	

**' **
BOLTMANNFAKTOREN (INPUT)
ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT)****
ZAHL DER UPDATINGS NACH GL(2 .22)

	

(INPUT)******
ZAHL DER B-MATRIX-KLOECKE (NT/LF) (INPUT)******
NUMMER DES ZU BERECHNENDEN BLOCKS (INPUT)******

*~Ir**~c~lk*****oF**~F*******9nlk**~1r*

** ic A** QDR-ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN U*D*R .
****** ******
****** LINRT (N,R,LDR,2,RINV,LDRINV) BERECHNET DIE
****** INVERSE RINV EINER OBEREN DREIECKSMATRIX R .

(IMSL-ROUTINE)

* MULSP (A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NV,NS) ******
****** MULTIPLIZIERT EINE DUENN BESETZTE MIT EINER ***
****** VOLL BESETZTEN MATRIX . ******

******
*AAA** HULQDR(N,LDA,U,D,R,UR,DR,RR) ***

MULTIPLIZIERT ZWEI QDR-ZERLEGTE MATRIX MIT-
EINANDER, ERGEBNIS U,D,R WIEDER QDR-ZERLEGT .

* ** ******
~k9fr***7r BSNIFT(Pl,P2,LB,LE,NUP,N) **'A***
****** SHIFTEN DER HIERARCHISCHEN STRUKTUR NACH JE ****''

NUP/2 AUSFUEHRUNGEN VON BPROP . ******



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C

C

El = E(2+IS(L1,I))
E2 = E(2-IS(LI,I))
DO 20 J=I,N
Bl(I,J) = E1*EK(I,J)
B2(I,J) = E2*EK(I,J)

20 CONTINUE

DO 10 IL=1,LF-I
L = L1+IL

C
C BL := B(L)

DO 30 I=I,N
E1 = E(2+IS(L,I))
E2 = E(2-IS(L,I))
DO 30 J=1,N
BL1(I,J) = E1*EK(I,J)
BL2(I,J) = E2*EK(I,J)

30 CONTINUE
C
C A

	

:= BL*B
CALL MULSP(BL1,LDA,B1,LDA,A1,LDA,N,O)
CALL MULSP(BL2,LDA,B2,LDA,A2,LDA,N,O)

C
C B := A

DO 40 J=I,N
DO 40 I=I,N
BI(I,J) = Al(I,J)
B2(I,J) = A2(I)J)

40 CONTINUE
C

10 CONTINUE
C ********** ENDE BERECHNUNG VON B(IB) *****************
C
C *********** UMORGANISATION DES BAUMS * ***

	

*******+~
C
C SHIFT VON B(IB) UM NUP PLAETZE NACH LINKS
C

KR = LB(IB)
LE(KR) = 0
LB(IB) = LB(IB)+NUP*2
KL = LB(IB)
LE(KL) = 1

C
C QDR- ZERLEGUNG VON B

CALL QDRDEK(N,BI,LDA,Ul,LDA,Dl,LDA,RI,LDA)
CALL QDRDEK(N,B2,LDA,U2,LDA,D2,LDA,R2,LDA)

C
C P(KL) := U,D,R

WRITE(1fi,REC=KL) U1,D1,RI,U2,D2,R2
C
C PROPAGATION DER AENDERUNG DURCH DEN BAUM
C
C LOOP DURCH DIE EBENEN

DO 50 IE=2,NEBEN
C
C ABSTAND ZWISCHEN VORRAUSGEHENDEN UND NACHFOLGENDEM BLOCK

NAB = 2**(IE-2)

KR = KR+NAB
KL = KL+NAB
IF (MOD(KR,4*NAB) .EQ.0) KR=KR-2*NAB
IF (MOD(KL,4*NAB) .EQ.0) KL=KL-2*NAB
KRR= KR-NAB
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KRL= KR+NAB
KLR= KL-NAB
KLL= KL+NAB

C
IF (LE(KRL) .EQ.1) THEN
LE(KR) = 1
IF (LE(KRR) .EQ.1) THEN

C ------- P(KR) ,= P(KRL)*P(KRR) -------
C -

	

U,D,R ;~ P(KRL) ; UR,DR,RR := P(KRR)
READ(16,REC=KRL) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2
READ(16,REC=KRR) URl,DR1,RRl,UR2,DR2,RR2

C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,Rl,URI,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

C
C -

	

P(KR) := U,D,R
WRITE(16,REC=KR) U1,Dl,Rl,U2,D2,R2

C
ELSE

C ------- P(KR) = P(KRL) --------------

READ(16,REC=KRL) Ul,DI,Rl,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=KR) Ul,D1,Rl,U2,D2,R2

C
ENDIF

ELSE
IF (LE(KRR) .EQ .1) THEN

LE(KR) = 1
C ------- P(KR) ;= P(KRR) ---------.._---

READ(16,REC=KRR) Ul,Dl,R1,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=KR) Ul,D1,Rl,U2,D2,R2

C
ELSE

C ------- P(KR) ;- 1 --------.,------ ..-- -

LE(KR) = 0
ENDIF

ENDIF
C

IF (LE(KLL) .EQ.1) THEN
LE(KL) = 1
IF (LE(KLR) .EQ.1) THEN

C ------- P(KL) ;= P(KLL)*P(KLR) -------

C -

	

U,D,R := P(KLL) ; UR,DR,RR := P(KLR)
READ(16,REC=KLL) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2
READ(16,REC=KLR) URl,DR1,RR1,UR2,DR2,RR2

C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,Rl,UR1,DR 1,RR 1 )

CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR 2,RR2)

C
C -

	

P(KL) := U,D,R
WRITE(16,REC=KL) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2

C
ELSE

C ------- P(KL) := P(KLL) .,---- .. .,--

READ(16,REC=KLL) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=KL) Ul,Dl,RI,U2,D2,R2

C
ENDIF

ELSE
IF (LE(KLR) .EQ.1) THEN
LE(KL) = 1

C ------- P(KL) := P(KLR) --------------
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READ(16,REC=KLR) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=KL) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2

C
ELSE

IF (LE(K3) .EQ.1) THEN
C ------- U,D,R ,= P(K3)*P(K2) -------------
C. -

	

U,D,R := P(K3) ; UR,DR,RR := P(K2)
READ(16,REC=K3) Ul,D1,R1,U2,D2,R2
READ(16,REC=K2) UR1,DR1,RRI,UR2,DR2,RR2

C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,Rl,UR1,DR1,RR1)
CALL RULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

C
ELSE

C ------- TJ,D,R

	

P(K2) ---_.._----------.. .. -

READ(16,REC=K2) Ul,Dl,Rl,U2,D2,R2
C

ENDIF
C
C --- U,D,R ;= (UDR)*P(Kl) -------------------
C

IF (LE(Kl) .EQ.1) THEN
C ------- UR,DR,RR ,_ P(Kl) -------------------

READ(16,REC=Kl) URI,DR1,RRI,UR2,DR2,RR2
C
C -

	

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,Dl,R1,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

C
ENDIF

C
C ---------- G ,_ (1+UDR)**(-1) ----------
C
C RR := R**(-1)

CALL LINRT(N,R1,LDA,2,RRI,LDA)
CALL LINRT(N,R2,LDA,2,RR2,LDA)

C
C B := U(TR)*RR+D

	

(RR OBERE DREIECKSMATRIX 1)
DO 260 J=1,N
DO 270 I=1,N
Bl(I,J) = 0.
B2(I,J) = 0.

270 CONTINUE
BI(J,J) = D1(J) .
B2(J,J) D2(J)
DO 260 K=1,J
DO 260 I=1,N
Bl(I,J) = B1(I,J)+Ul(K,I)*RR1(K,J)
B2(I,J) = B2(I,J)+U2(K,I)*RR2(K,J)

C ------- P(KL) ;- 1 -----__----------- -

LE(KL) = 0
ENDIF

ENDIF
C

50 CONTINUE
C ENDE DER UMORGANISATION
C
C BESTIMMUNG DER GREENSFKT .

Kl = NUP/2
K2 = 3*Kl.
K3 = 5*Kl

C
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260 CONTINUE
C
C QDR- ZELEGUNG VON B = UR*DR*RR

CALL QDRDEK(N,Bl,LDA,URI,LDA,DRI,LDA,RR1,LDA)
CALL QDRDEK(N,B2,LDA,UR2,LDA,DR2,LDA,RR2,LDA)

C
C A := U*UR

DO 280 J=I,N
DO 290 I=I,N
Al(I,J) = 0.
A2(I,J) = 0 .

290 CONTINUE
DO 280 K=I,N
DO 280 I=I,N
Al(I,J) = Al(I,J)+UI(I,K)*URI(K,J)
A2(I,J) = A2(1,J)+U2(I,K)*UR2(K,J)

280 CONTINUE
C
C B := RR*R

	

(OBERE DREIECKSMATRIZEN !)
DO 300 J=1,N
DO 310 I=1,N
BI(I,J) 0 .
B2(I,J) = 0 .

310 CONTINUE
DO 300 K=1,J
DO 300 I=1,K
B1(I,J) = BI(I,J)+RR1(I,K)*Rl(K,J)
B2(1,J) = B2(I,J)+RR2(I,K)*R2(K,J)

300 CONTINUE
C
C R ;= B**(-l)

CALL LINRT(N,B1,LDA,2,RI,LDA)
CALL LINRT(N,B2,LDA,2,R2,LDA)

C
C B := R*DR**(-I) (OBERE DREIECKSMATRIX !)

DO 320 J=I,N
RD1 = 1 ./DR1(J)
RD2 = 1 ./DR2(J)
DO 320 I=I,J
Bl(I,J) = Rl(I,J)*RDI
B2(I,J) = R2(I,J)*RD2

320 CONTINUE
C
C G := B*A(TR)

	

(B OBERE DREIECKSMATRIX !)

DO 330 J=I,N
DO 340 I=1,N
Gl(I,J) = 0 .
G2(I,J) = 0 .

340 CONTINUE
DO 330 K=1,N
DO 330 I=I,K
Gl(I,J) = GI(I,J)+Bl(I,K)*Al(J,K)
G2(1,J) = G2(I,J)+B2(I,K)*A2(J,K)

330 CONTINUE
C
C ~IiC1'iii~'S7i7k*7k1~t91C~i' ENDE DER BESTIMMUNG VON G ******iHnF*~Y~'r'h~:~Y'h

C
C EVTL. SHIFT DES BAUMS UM 1/3 NUP

IF ((IB .EQ .NUP/2) .OR.(IB .EQ .NUP)) 'XHEN

CALL BSHIFT(LB,LE,NUP,N)
ENDIF

C
RETURN
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END
C
c
C ~rhir *~csY~r

	

~ck~r*~ ~Fk ~r+lr

	

r r

	

r *aF ~r,Y ,~1e,h,E 'r~c~rh ~Tr*

	

e

C ******

	

BSHIFT

	

(01 .06 .90)

	

******
C ****** SHIFT DES BAUMS AUS B-MATRIXBLOECKEN NACH JE

	

******
C ****** NUP/2 AUSFUEHRUNGEN VON BPROP .

	

******
c *fit*

	

~r~th*~Ir9c

C *k****

	

ARGUMENTE

	

**** *
C **** ' LB : ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/OUTPUT)******
C ****** LE : LE(K) GIBT AN, OB PI( ., .,K) UND P2( ., .,K) ******
C ******'

	

BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/OUTPUT)******
C ****** NUP : ZAHL DER B-MATRIX-BLOECKE (NT/LF) (INPUT)******
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT)******
C ~rn~*~eir~h*~h***

	

r*

	

~rh***a'r**~r~lr***~le,k'k*irh~th***ir~+r**~c

C
SUBROUTINE BSHIFT(LB,LE,NUP,N)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION LB(129) , LE(385)
DIMENSION U1(65,65), D1(65), R1(65,65)
DIMENSION U2(65,65), D2(65), R2(65,65)

C
C ANZAHL EBENEN = 2LOG(NUP)

NEBEN = ANINT(LOG(FLOAT(NUP))/LOG(2 .))
IF (2**NEBEN.NE.NUP) THEN
WRITE(30,*) 'PARAMETERFEHLER IM UNTERPROGRAMM BSHIFT'
STOP

ENDIF
C
C ************** LOOF DURCH DIE EBENEN ******** *******

DO 10 IE=1,NEBEN
IP = 2**(IE-1)

c
C ZAHL DER BESETZTEN MATRIZEN IN DER EBENE IE

NM = NUP/IP
C
C LOOP UEBER DIE MATRIZEN DER EBENE

DO 10 L=1,NM
K = IP*(2*L-1)
LE(K) = 1
KP = K+NUP
LE(KP) = 0

C
C SHIFT VON MATRIX P(K+NUP) NACH P(K)

READ(16,REC=KP) U1,DI,R1,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=K) U1,D1,R1,U2,D2,R2

C
10 CONTINUE

C *********** ENDE LOOP DURCH DIE EBENEN '************
C
C SHIFT DER MATRIXZEIGER LB

DO 30 I=1,NUP
LB(I) = LB(I)-NUP

30 CONTINUE
c

RETURN
END

~e~e*~r*~r~rk*9r~r*~t~e~riei~~Sr~k~lr~tr*~Y~te*~'c~lr~rk*~1r~r***~r e~t~ir*
MULSP (19 .06.90)

	

**~k~lc~hllr
C ****** MULTIPLIKATION EINER VOLLBESETZTEN MATRIX MIT ******
C ****

	

EINER DUENN BESETZTEN MATRIX ; ES WERDEN NUR

	

******
C ****** EINTRAEGE ZWISCHEN NEACHSTEN-NACHBAR-PLAETZEN ******
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C *

	

*

	

* +roh*~c~k~ k

	

r csle~+r*zY~Y* Ir~lrrr~'k**st~'k~rk ~r*** Ir

C

C
C
C *~tr~r~r~'rir*~+tr***~tr9r~r*

	

c~r~klc*~+t~ir~Y~h~'r~ir **~h~~tr~Fh~rk**~tr~r

	

r

C ******

	

MULQDR

	

(31.05 .90)

SUBROUTINE MULSP(A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NI)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION A(LDA,LDA)', B(LDB,LDB) , C(LDC,LDC)

C
DO 20 J=1,N
DO 20 I=1,N
C(I,J) = 0 .

20 CONTINUE
C

DO 10 J=1,N
JP - J+1
JPP= J+2
JM = J-1
JMM= J-2
IF (JP.GT.N) JP=1
IF (JPP .GT.N) JPP=JPP-N
IF (JM.LT.1) JM=N
IF (JMM .LT.1) JMM=JMM+N

C
IF (NI.EQ.0) THEN
DO 30 I=1,N
C(J,I) = C(J,I)+A(J,J)*B(J,I)
C(J,I) = C(J,I)+A(J,JP)*B(JP,I)
C(J,I) = C(J,I)+A(J,JPP)*B(JPP,I)
C(J,I) = C(J,I)+A(J,JM)*B(JM,I)
C(J,I) = C(J,I)+A(J,JMM)*B(JMM,I)

30 CONTINUE
ELSE

DO 40 I=1,N
C(I,J) = C(I,J)+A(I,J)*B(J,J)
C(I,J) = C(I,J)+A(I,JP)*B(JP,J)
C(I,J) = C(I,J)+A(I,JPP)*B(JPP,J)
C(I,J) = C(I,J)+A(I,JM)*B(JM,J)
C(I,J) = C(I,J)+A(I,JMM)*B(JMM,J)

40 CONTINUE
ENDIF

C
10 CONTINUE

C
RETURN
END

C ****** UND AUF DER HAUPTDIAGONALEN BERUECKSICHTIGT .
C ****** DIES ENTSPRICHT EINER VERNACHLAESSIGUNG VON
C ****** TERMEN DER GROESSENORDNUND DT**2 IN DER EXPO-

*** **
******
**'**

C ****** NENZIERTEN HOPPING-MATRIX .
C ****** ERGEBNIS C := A*B
C ******

******
******

e F~rh

C ****** ARGUMENTE ******
C ****** A : MATRIX LINKS (INPUT) ******
C ****** LDA : DIMENSION VON A (INPUT) ******
C ****** B : MATRIX RECHTS (INPUT) *****
C ****** LDB : DIMENSION VON B (INPUT) ******
C ****** C : PRODUKTMATRIX (OUTPUT) ******
C ****** LDC : DIMENSION VON C (INPUT) ******
C **'*** N : ORDNUNG DER MATRIZEN (INPUT) *****'
C ****** NI : NS= 0 : A DUENN BESETZT 'hat****

C ****** NS= 1 : B DUENN BESETZT (INPUT) *****'~'
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C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

MULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN
ERGEBNIS WIEDERUM QDR-ZELEGT

BENUTZTE ROUTINEN :
QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR) BESTIMMT DIE
QDR-ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN U*D*R .

ARGUMENTE
N : ORDNUNG DER MATRIZEN

	

(INPUT)
LDU : DIMENSIONIERUNG DER MATRIZEN

	

(INPUT)
U : ORTHOGONALE MATRIX

	

(INPUT/OUTPUT)
D : DIAGONALE MATRIX RECHTS (INPUT/OUTPUT)
R : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (IN/OUTPUT)******

*** * UR : ORTHOGONALE MATRIX

	

(INPUT)

	

******
**** DR : DIAGONALE MATRIX RECHTS

	

(INPUT)
**** RR : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (INPUT)

	

******
*~tc~r+F~nlr~trh~lk

	

~r~tieie~t~c~ntie~rir~Te~rh~f~eiri~r~k~~c~i~c~E*~k~~k~r

SUBROUTINE MULQDR(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION U(LDU,LDU) , D(LDU) , R(LDU,LDU)
DIMENSION UR(LDU,LDU), DR(LDU), RR(LDU,LDU)
DIMENSION A(65,65) , B(65,65)

LDA = 65
C
C A := R*UR

	

(R OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 10 J=1,N
DO 20 I=1,N
A(I,J) = 0 .

20 CONTINUE
DO 10 K=1,N
DO 10 I=1,K
A(I,J) = A(I,J)+R(I,K)*UR(K,J)

10 CONTINUE
C
C A := D*A*DR

DO 30 J=1,N
DO 30 I=1,N
A(I,J) = D(I)*A(I,J)*DR(J)

30 CONTINUE
C
C QDR- ZERLEGUNG VON A : UR*D*B

CALL QDRDEK(N,A,LDA,UR,LDU,D,LDU,B,LDA)
C
CA :=U

DO 50 J=1,N
DO 50 I=1,N
A(I,J) = U(I,J)

50 CONTINUE
C
C U

	

: = A*UR
DO 60 J=1,N
DO 70 I=1,N
U(I,J) = 0 .

70 CONTINUE
DO 60 K=1,N
DO 60 I=1,N
U(I,J) = U(I,J)+A(I,K)*UR(K,J)

60 CONTINUE
C
C R := B*RR

	

(OBERE DREIECKSMATRIZEN !)
DO 80 J=1,N
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C

DO 90 I=1,N
R(I,J) = 0 .

90 CONTINUE
DO 80 K=1,J
DO 80 I=1,K
R(I,J) = R(I,J)+B(I,K)*RR(K,J)

80 CONTINUE

RETURN
END

C
C ~Irhdr

	

le~'t9e

	

kiC~r

	

c~F

	

C

	

r**9nh

	

r9r9r9rt1c9edr3r~r~r~c9c~ir~Y~Fs'r 'Jr*9r3ri+r~r

	

1r~C3r9r ***

C *

	

MULP

	

(06.06.90)

	

***
C ****

	

MULTIPLIKATION ZWEIER QDR- ZERLEGTER MATRIZEN******
C ***** ERGEBNIS NICHT QDR-ZELEGT

	

*****
C *~e~c F leir~tak*~tak~e k~k* Y~r*

	

t*

	

t~F*** lr****~r~'r r~r~'sa'r~tr*gait

C

C

SUBROUTINE MULP(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR,P,LDP)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION U(LDU,LDU) , D(LDU) , R(LDU,LDU)
DIMENSION UR(LDU,LDU), DR(LDU), RR(LDU,LDU).
DIMENSION P(LDP,LDP)
DIMENSION A(65,65) , B(65,65) , C(65,65) , DIA(65)

LDA = 65
C
C A := D*R

	

(OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 10 J=1,N
DO 10 I=1,J
A(I,J) = D(I)*R(I,J)

10 CONTINUE
C
C B := UR*DR

DO 20 J=1,N
DO 20 I=1,N
B(I,J) = UR(I,J)*DR(J)

20 CONTINUE
C
C P := A*B

	

(A OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 30 J=1,N
DO 40 I=1,N
P(I,J) = 0 .

40 CONTINUE
DO 30 K=1,N
DO 30 I=1,K
P(I,J) = P(I,J)+A(I,K)*B(K,J)

30 CONTINUE
C
C QDR- ZERLEGUNG VON P : A*DIA*B

CALL QDRDEK(N,P,LDP,A,LDA,DIA,LDA,B,LDA)
C
C P

	

:= U*A
DO 60 J=1,N
DO 70 I=I,N
P(I,J) = 0 .

70 CONTINUE
DO 60 K=1,N
DO 60 I=1,N
P(I,J) = P(I,J)+U(I,K)*A(K,J)

60 CONTINUE
C
C A := P*DIA

DO 50 J=1,N
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DO 50 I=1,N
A(I,J) = P(I,J)*DIA(J) .

50 CONTINUE
C
C C := B*RR

	

(OBERE DREIECKSMATRIZEN !)
DO 80 J=1,N
DO 90 I=1,N
C(I,J) = 0 .

90 CONTINUE
DO 80 K=1,J
DO 80 I=I,K
C(I,J) = C(I,J)+B(I,K)*RR(K,J)

80 CONTINUE
C
C P := A*C

	

(C OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 100 J=1,N
DO 110 I=I,N
P(I,J) = 0 .

110 CONTINUE
DO 100 K=1,J
DO 100 I=1,N
P(I,J) = P(I,J)+A(I,K)*C(K,J)

100 CONTINUE
C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

RETURN
END

**icich**

	

c*~* ~k~ie~r~irdr h

	

rh *

	

~r*~Y*~Ir~'c~r~t~C~e *A A********
****** QDRDEK (31 .05 .90)

	

h*hhhh
*** ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN EINE ORTHOGONALE

	

*** *
****** MATRIX U, EINE DIAGONALMATRIX D UND EINE

	

******
''***** NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX R.

	

* ***
h*?Irlrh*

	

*** A**
****** DIE IMSL-ROUTINEN LQRRR UND LQERR ERZEUGEN

	

******
****** EINE QR-ZERLEGUNG . R WIRD DURCH DIE DIAGONALE ****'*
****** MATRIX D SO NORMIERT, DASS DIE ELEMENTE DER

	

******''r***** HAUPTDIAGONALEN GLEICH 1 SIND .

	

hhhhhhh**hh*

	

**hink*h*hh~kh h**vn nrAh*hhh7r (INPUT) ******** *
(INPUT) ******
(INPUT) -a*****

(OUTPUT) *******
(INPUT) ******

(OUTPUT) ******
h*****hhhh** *****~kh**hh*

h

ARGUMENTE
N : ORDNUNG DER MATRIZEN
A

	

: ZU ZERLEGENDE MATRIX
LDA : DIMENSIONIERUNG VON A
U : ORTHOGONALE MATRIX
LDU : DIMENSIONIERUNG VON U
D : DIAGONALE MATRIX RECHTS
LDD: DIMENSIONIERUNG VON D

	

(INPUT)
R : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (OUTPUT)
LDR : DIMENSIONIERUNG VON R

	

(INPUT)

	

******.. .. . . . . " h*hh**h*T~l*9h~T***'h~creersr~nk**~'e~r~r**~C~'c4rhh*drn***As**h~ie*

SUBROUTINE QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION A(LDA,LDA) , U(LDU,LDU) , D(LDD) , R(LDR,LDR)
DIMENSION QRAUX(fi5) , CONORM(65)
DIMENSION IPVT(65)
LOGICAL PIVOT

C
PIVOT = FALSE .

C
C QR ZERLEGUNG VON A

CALL LQRRR(N,N,A,LDA,PIVOT,IPVT,R,LDR,QRAUX,CONORM)
C
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C BESTIMMUNG DER ORTHOGONALEN MATRIX U
CALL LQERR(N,N,R,LDR,QRAUX,U,LDU)

C
C BESTIMMUNG VON D UND R

DO 20 I=1,N
D(I) = R(I,I)
RD = 1./D(I)

DO 30 J=1,I-1
R(I,J) = 0 .

30 CONTINUE
DO 20 J=I,N
R(I,J) = R(I,J)*RD

20 CONTINUE
C

RETURN
END

C
C dr~k~'cie~Fako'k~'k9c~1t**

	

*~r~'r*
C ******

	

LOKMAG

	

(08.01 .90)
C ****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN Gl, G2
C ~* DIE LOKALE MAGNETISIERUNG RL NACH (3 .14) .
C *~r*dc**
C ****** ARGUMENTE

C
C

C

C
C

*~c r

* **
*9rh~c~e~tr

ARGUMENTE
G1.(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK-

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT)

N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
* **

	

(INPUT)

****** Q

	

: PHASE

	

(INPUT)

****** S : MAGN . STRUKTURFAKTOR

	

(OUTPUT)

~h~'c**~r+F~c*~r r~tr~r~h~ch**~r~Fh~1r**~r~k~c~lrlr~h~e~r*,rh*fir-
.-.--~

C *~* G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK-
C ****** TRONEN MIT SPIN UP (DOWN) (INPUT)
C **~ht** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C **** (INPUT)
C **** RL : LOKALE MAGNETIESIERUNG (OUTPUT)
C * r~k**'c~e~riic~rh lc** Y*~r~rie*aF*a's~rstr

C

e rnz+r~c

SUBROUTINE LOKMAG (G1,G2,N,RL)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C
RL=0 .

C
DO 10 I=1,N
S1 = GZ(I,I)
S2 = G2(1,I)
S3 = SZ+S2-2.*S1*S2
RL = RL+S3

10 CONTINUE
C

RL = RL/DFLOAT(N)*.75
C

RETURN
END

C
C
C *elr****~intrdr~lr~r*~*

eh~lrh~'k9c~'r STRUKT (02 .01.)
C *~shdk~k~tr BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2

C DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(Q) ****'~'~

C *9rh~e** NACH GLEICHUNGEN (3 .3), (3 .4) UND (3 .9) . *** ts*

C
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C

C

C

C

SUBROUTINE STRUKT (G1,G2,N,S,Q)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

S=0 .
RHAX = 0 .5*DFLOAT(N)

DO 10 J=1,N
DO 20 I=I,N

RIJ = DABS(DFLOAT(I-J))
C
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

C ******

	

SUSZEPT

	

(03.06.90)

	

******
C ****** BERECHNUNG DER (STAGERRED) SUSZEPTIBILITAET ******
C ****** CHI(PHI) .
C ****** BEMERKUNG: ZUR BERECHNUNG VON CHI(0) IST

	

******
C ****** DIE SUBROUTINE STRUKT VORZUZIEHEN, DA

	

******
C ****** LETZTERE NICHT SO ZEITAUFWENDIG IST .
C ****** ES GILT : CHI(0) = 1/TEMP * S(O)

	

mot****
C *****k

	

~r~Tr,rr c*

C ******

	

PARAMETER

	

*,
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

******
C ****'**

	

(INPUT)

	

~kir9nh~tak

C ****** NT : ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE

	

(INPUT)

	

******
C **'**** LREF : UPDATING-RATE (INPUT)
C ****** E : BOLTMANNFAKTOREN

	

******

C ****** EK : EPONENZIERTE N.N .-MATRIX

	

(INPUT)

	

******
C ****** IS : ISING-SPINFELD, WERTE t1 U. -1 FLIER

	

******
C ******

	

JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

	

***
C ******

	

(INPUT) ***,tern
C ****** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER

	

******
C ******

	

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

*** *
C ****** Q : PHASENFAKTOR

	

(INPUT)

	

*****
C * *** CHI : MAGN . SUSZEPTIBILITAET

	

(OUTPUT)

	

***
C ~r~C~'nn

	

k~k~"elk*~'r~r~'e**~'e~r~h~r~r~'c*~In~r~lr~s~'c*~ie~r~tr*****fir**~*~IkJr*~r~e*~*

C
SUBROUTINE SUSZEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,LF,NUP,CHI,Q)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N) , EKI(N,N) , E(3)
DIMENSION LE(385) , LB(129)
DIMENSION G01(65,65), G02(65,65)

IF (RIJ,GT .RMAX) RIJ = DFLOAT(N)-RIJ
C

PHASE = DCOS(RIJ*Q)
RI - G2(I,I)-G1(I,I)
RJ = G2(J,J)-G1(J,J)
P1 = G1(J,I)*G1(I,J)
P2 = G2(J,I)*G2(I,J)
S = S+(RI*RJ-P1-P2)*PHASE

20 CONTINUE
S = S+G1(J,J)+G2(J,J)

10 CONTINUE
C

S = S/DFLOAT(N)
C

RETURN
END

C
C
C **~C +~r~tric~dc~'k~'r~Tr**9c~ir*~*~k*



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C

C

DIMENSION S1(65,65) , S2(65,65)
DIMENSION T1(65,65) , T2(65,65)
DIMENSION US1(65,65), DS1(65), RS1(65,65)
DIMENSION US2(65,65), DS2(65), RS2(65,65)
DIMENSION UT1(65,65), DT1(65), RT1(65,65)
DIMENSION UT2(65,65), DT2(65), RT2(65,65)
DIMENSION UG1(65,65), DG1(65), RG1(65,65)
DIMENSION UG2(65,65), DG2(65), RG2(65,65)
DIMENSION U1(65,65) , D1(65) , R1(65,65)
DIMENSION U2(65,65) , D2(65) , R2(65,65)
DIMENSION B1(65,65) , BM1(65,65) , C1(65,65)
DIMENSION B2(65,65) , BM2(65,65) , C2(65,65)

CHI = 0.0
IDA = 65

RMAX= 0.5*RL
C
C QDR-ZERLEGUNG VON G : UG,DG,RG

CALL QDRDEK(N,G1,N,UG1,LDA,DG1,LDA,RGI,LDA)
CALL QDRDEK(N,G2,N,UG2,LDA,DG2,LDA,RG2,LDA)

C
C S := G ; T := 1-G ; GO := G

DO 10 J=1,N
DO 20 I=1,N
S1(I,J) = G1(I,J)
S2(I,J) = G2(I,J)
T1(I,J) = -G1(I,J)
T2(I,J) = -G2(I,J)
GOl(I,J)= GI(I,J)
G02(I,J)= G2(I,J)

20 CONTINUE
T1(J,J) = T1(J,J)+1 .
T2(J,J) = T2(J,J)+1 .

10 CONTINUE
C
C ++++.+.. LA=1 . . . NUP +..++++++*.+++++++++++++++++++...++..

DO 30 LA=1,NUP
C
C -------- LI=1 . . . LF ------- ..-----__--- ...,--__- .... ..----- .._---

DO 40 Ll=1,LF
C

L = (LA-I)*LF+LI
C
C --- S:= B(L)*S ; T:= T*B(L)**(-I) ; G:= B(L)*G*B(L)**(-1)

C
C B := B(L) , BM := B(L)**(-1)

DO 50 I=1,N
E1 = E(2+IS(L,I))
E2 = E(2-IS(L,I))
F1 = 1./E(2+IS(L,I))
F2 = 1./E(2-IS(L,I))
DO 50 J=1,N
B1(I,J) = EK(I,J)*E1
B2(I,J) = EK(I,J)*E2
BM1(J,I)= EKI(J,I)*F1
BM2(J,I)= EKI(J,I)*F2

50 CONTINUE
C
C C := B*S

CALL MULSP(B1,LDA,S1,LDA,C1,LDA , N , O)

CALL MULSP(B2,LDA,S2,LDA,C2,LDA,N , O)
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C S := C
DO 60 J=1,N
DO 60 I=1,N
Sl(I,J) = Cl(I,J)
S2(I,J) = C2(I,J)

60 CONTINUE
C
C C := T*BM

CALL MULSP(Tl,LDA,BM1,LDA,C1,LDA,N,O)
CALL MULSP(T2,LDA,BM2,LDA,C2,LDA,N,O)

C
C T := C

DO 70 J=1,N
DO 70 I=1,N
TI(I,J) = Cl(I,J)
T2(I,J) = C2(I,J)

70 CONTINUE
C
C C := B*G
C

CALL MULSP(Bl,LDA,G1,N,C1,LDA,N,O)
CALL MULSP(B2,LDA,G2,N,C2,LDA,N,O)

C
C G := C*BM
C

CALL MULSP(Cl,LDA,BM1,LDA,G1,N,N,1)
CALL MULSP(C2,LDA,BM2,LDA,G2,N,N,1)

C
C ********* SUMME UEBER PAARE
C

C

C

C

DO 120 J=1,N
DO 120 1=1,N

RIJ = DABS(DFLOAT(I-J))
C
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

C ------------- ..------_---------------- ..----- ..----.._ ., ..-- .. .._ . . ..
C
C PROPAGATION DER GREENSFUNÜTION

CALL BPROP(LB,LE,G1,G2,1S,EK,E,N,LF,NUP,LA)

K1 = NUP/2
K2 = 3*Kl
K3 = 5*Kl

IF (LA .NE,NUP) THEN
IF ((LA*2) .LT .NUP) THEN

C
C -

	

US,DS,RS := P(K3) ; UT,DT,RT := P(K2) ; U,D,R := P(K1)

IF (RIJ .GT .RMAX) RIJ = DFLOAT(N)-RIJ
C

PHASE = DCOS(RIJ*Q)
C

DUN= ( G1(1,1)-G2(I,I))*(GO1(J,J)-GO2(J,J))
DUM = DUM+T1(I,J)*SJ(J,I)
DUM = DUM+T2(I,J)*S2(J,I)

C
CHI = CHI+DUM*PHASE

C
120 CONTINUE

C **~lc~frlk~InIF*~~k~k~t~c~k~rlr~e~**~k~nt~rk~lr~'k~e*
C

40 CONTINUE
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30 CONTINUE
C .*..+...4+.......F.......*..++..*...++..*..+++++++..........

C
CHI _ CNI/DFLOAT(N)

C
RETURN
END

C
C ~F~Ik~'k*4k~h*****~c~Ir~r~,k~F~lr~

	

*tFF~ir~ir*~h~t~r h*******~rh~c~lr**~'C~1r*

C ****''~'

	

ENERG

	

(22.02 .90)
C ****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIQNEN GI, G2

	

******

C ******' DIE INNERE ENERGIE DER ELEKTRONEN NACH

	

******

C ****** (4 .11) UND (3 .3) .
9rh**~

C **h*h*
C ******

	

ARGUMENTE

	

~*
C ***~* G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ******

C ***~*

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT) ******

C ****** HK' HOPPING-MATRIX

	

(INPUT) ******

C *~* N : ZAHL DER GiTTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

'~*****

C ******

	

(INPUT)

	

*~~*

C *

	

** U : ON-SITE ABSTOSSUNG

	

(INPUT) ******

C ****** EN : INNERE ENERGIE

	

(OUTPUT) ******

READ(16,REC=K3) US1,DS1,RS1,US2,DS2,RS2
READ(16,REC=K2) UTI,DTI,RT1,UT2,DT2,RT2
READ(16,REC=Kl) U1,Dl,RI,U2,D2,R2

C
C - UT,DT,RT := (UT*DT*RT)*UDR

CALL MULQDR(N,LDA,UTI,DTI,RTI,Ul,DI,Rl)
CALL MULQDR(N,LDA,UT2,DT2,RT2,U2,D2,R2)

C
ENDIF

C
IF ((LA*2) .GT.NUP) THEN

C
C - US,DS,RS := P(K3) ; U,D,R:= P(K2) ; UT,DT RT:= P(KI)

READ(16,REC=K3) US1,DS1,RS1,US2,DS2,RS2
READ(16,REC=K2) UI,DI,RI,U2,D2,R2
READ(16,REC=Kl) UT1,DT1,RTI,UT2,DT2,RT2

C
C - US,DS,RS := (US*DS*RS)*UDR

CALL MULQDR(N,LDA,US1,DSI,RSI,UI,Dl,Rl)
CALL MULQDR(N,LDA,US2,DS2,RS2,U2,D2,R2)

C
ENDIF

C
IF ((LA*2) .EQ.NUP) THEN

C
C - US,DS,RS := P(K2) ; UT,DT,RT := P(KI)

READ(16,REC=K2) US1,DS1,RS1,US2,DS2,RS2
READ(16,REC=Kl) UT1,DT1,RT1,UT2,DT2,RT2

C
ENDIF

C
C - S := (US*DS*RS)*(UG*DG*RG)

CALL MULP(N,LDA,US1,DS1,RS1,UG1,DGI,RGI,SI,LDA)
CALL MULP(N,LDA,US2,DS2,RS2,UG2,DG2,RG2,S2,LDA)

C
C - T := (UG*DG*RG)*(UT*DT*RT)

CALL MULP(N,LDA,UG1,DGI,RGI,UT1,DT1,RTI,Tl,LDA)
CALL MULP(N,LDA,UG2,DG2,RG2,UT2,DT2,RT2,T2,LDA)

C
ENDIF

C
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C

C

C

SUBROUTINE ENERG (G1,G2,HK,N,U,EN)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION HK(N,N)'

EN = 0 .0

DO 10 I=I,N
C
C POTENTIELLE ENERGIE

EN = EN + U*(1 .-G1{I,I))*(1 .-G2(I,I))

DO 10 J=1,N
C
C KINETISCHE ENERGIE

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C ******C

	

(INPUT)

C ****** D2 : DICHTE SPIN DOWN

	

(OUTPUT)
C
C

ELDICHTE (09.07.90)
BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
DIE ELEKTRONENDICHTE D1 BZW . D2 FUER ELEK-
TRONEN MIT SPIN UP BZW . DOWN NACH (3 .3) .

'r~'c*aY~k~t~ir

	

r~fr~ir~r~lr~k9r~lr~eA hskfeher

** *

** *

ARGUMENTE
****** GI(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ******
******

	

TRONEN HIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT)

~k~r~t*~Frrr
******

~*~eh~rlCiehh~F~k~'S~Y~4c9c9r~t~r~r~C*,~r~r~k**~ck** r~'k*~c~e**4nh*dr9r~lrrr~r~r*~rh~ir*

****** D1 : DICHTE SPIN UP

	

(OUTPUT)

C ~1e k Flr~kh~r~c~fr h~Tc~fr 'r*9r~k Cak~C~hir 'C~YTe s***

	

*~'c~'s***~ehh

	

rsk~F*

	

c*
C **A***

	

LODICHTE

	

(05 .03 .90) *,ir tr,k

	

r

SUBROUTINE ELDICHTE(GI,G2,N,D1,D2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C
DI = 0 .
D2 = 0 .

C
DO 10 I=1,N
DI. = DZ+GI(I,I)
D2 = D2+G2(I,I)

10 CONTINUE
C

DI. = 1 .-D1/DFLOAT(N)
D2 = I. .-D2/DFLOAT(N)

C
RETURN
END

C
C

EN = EN + (G1(J,I)+G2(J,I))*HK(I,J)
C

10 CONTINUE
C

EN = EN/DFLOAT(N)
C

RETURN
END



C

C

C

C

C

C

C

C

FILE : HUBBARD

	

FORTRAN
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PAGE 35

C ***** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2

	

A*****
C ****** DIE LOCHDICHTE D. ,

	

******
C ******

	

***1F**
C ******

	

ARGUMENTE

	

*A*A**
C

	

*** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK- '*****
C ******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT) ******
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C **

	

* (INPUT) ******
C ****** H : LOCHDICHTE

	

(OUTPUT) '******
*******lr*,ale*~r~r~lr*~r~r hh**

C ******~e^le*'r****9rß* h~'rya'!c^1cß'c***~h'r**'e*'ek~'r**~c*~'e~e

	

* n1r9r~rsirh*

C ******

	

KORRN

	

(28 .09 .90)

	

*'****
C ****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN Gl, G2

	

'*****
C ****** DIE LOKALE DICHTE-KORRELATIONSFUNKTION

	

******
C ****** FLIER GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH (7 .15) .******

+k*****

	

***9U**

C ******

	

ARGUMENTE

	

*'f' `
C ** ** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK- ******
C '******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT) ******
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

******
C ******

	

(INPUT) **9r r*

C ****** C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT) ******
C ****** LD : RAEUMLICHER ABSTAND

	

(INPUT) ****'*
C **~e***~r*~F9c h*******irate*~rir***~lr*~r~r**~1c~r***3c**~r~nlr**~c~Tc****h~ks'c~s*

SUBROUTINE KORRN (GI,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C = 0 .

DO 10 J=I,N
K = J+LD
IF (K .GT.N) K=K-N

C = C-G1(J,K)-G2(J,K)

10 CONTINUE

C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

C
C ******:i***~'t*~lr***

*******************************

****~r~h9r4r,Mir*****Irak **~r* r***

C
SUBROUTINE LODICHTE(G1,G2,N,H)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C
H _ 0 .

C
DO 10 I=1,N
H = H+GI(I,I)*G2(I,I)

10 CONTINUE
C

H = H/DFLOAT(N)
C

RETURN
END

C
C
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C ******

	

KORRSS

	

(06.07 .90)
C ****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
C ****** DIE SPIN-SPIN-KORRELATIONSFUNKTION FLIER
C ****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .S) .
C ii xx***
C ******

	

ARGUMENTE

C

C

C

*o1r~Hc~irYr

******
*

C ****'**

	

KORRDD

	

(09.07 .90)
C **

	

* BERECHNET AUS DEN GREENSFÜNKTIONEN G1, G2
C A'**** DIE DOPPELBESETZUNGS-KORRELATIONSFKT . FLIER
C"****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .5) .
C ******
C ******

	

ARGUMENTE
C ***fc** Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK-
C

	

***

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT)
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C *ig**** (INPUT)
C ****'** C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT)
C ****** LD : RAEUMLICHER ABSTAND

	

(INPUT)
C ~r~r~frr~r~rrrc** r* h~F

	

~Y~ieak~k c

	

r c~e~s~rk~'e**~c9r r*~k~r~r*******~rh~'e*

C

o'r7Yflc~lnk~+r

9cde*~iCdk~lr

9eJr*~L!r*

oF***dedr

SUBROUTINE KORRDD (Gl,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C=0 .

DO 10 J=I,N
K = J+LD
IF (K .GT.N) K=K-N

Cl = (1 .-G1(J,J ))*(1 .-G1(K,K))-Gl(K,J)*GI(J,K)

C
C

***~i**
~**

Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION
TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

FLIER ELEK-
(INPUT)

C *** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C
C
C

ft***A*
******
****'h*

C KORRELATIONFUNKTION
LD RAEUHLICHER ABSTAND

(INPUT)
(OUTPUT)
(INPUT) ******

C eh9e~e~e~lck,k~e~li~C9Fiedt~fs~'e~nk,F~k-h*iteIe~e4c~le~e

C
SUBROUTINE KORRSS(G1,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION GI(N,N) , G2(N,N)

C
C = 0 .

C
DO 10 J=1,N
K = J+LD
IF (K .GT.N) K=K-N

C
Cl = G2(J,J)-G1(J,J)
C2 = G2(K,K)-GI(K,K)
C3 = G1(K,J)*G1(J,K)+G2(K,J)*G2(J,K)
C = C+C1*C2-C3

C
10 CONTINUE

C
C = CfDFLOAT(N)

C
RETURN
END

C
C
C



C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

C

C
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C2 = (1 .-G2(J,J)) *(I .-G2(K,K))-G2(K,J)*G2(J,K)
C = C+C1*C2

C
10 CONTINUE

C

C
C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

****'~* KORRNN (09 .07 .90)
****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
****** DIE DICHTE-DICHTE-KORRELATIONSFUNKTION FUER
****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .5) .

** ** ARGUMENTE
****** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK-

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT)
****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
'k*****

	

(INPUT)
*

	

C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT)
****** LD : RAEUMLICHER ABSTAND

	

(INPUT)
~tr~c*tY~te~le~k+ie~r~Rrh~llrdk~r~~Y~fr r~r~le~hlr~'r~rie~tr*~Ar~te~'e~r***urn

SUBROUTINE KORRNN (G1,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C = 0 .

DO 10 J--1,N
K = J+LD
IF (K .GT.N) K=K-N

C1 = G1(J,J)+G2(J,J)-2 .
C2 = G1(K,K)+G2(K,K)-2 .
C3 = G1(K,J)*G1(J,K)+G2(K,J)*G2(J,K)
C = C+C1*C2-C3

C
10 CONTINUE

C

ir rir*4r~'c

~tr k*

*~Ir91rh$r*

**

C = C/DFLOAT(N)
C

RETURN
END

C
C
p 9r**+'nk9e* lr*

	

~k~k~sF~*

	

Jc*~k h

	

~e~rk~F~rtr~F E~r~r

C ******

	

KORRHH

	

(09 .07.90)

	

******
C ****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, 02

	

******
C *'***** DIE LOCH-LOCH-KORRELATIONSFUNKTION HIER

	

******
C ****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .5) . ******
C ******

	

******

C ******

	

ARGUMENTE

	

****'
C ****'* G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ' ****
C ******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT)
C ****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IN ORTSRAUM

	

******
(INPUT)

C ****** C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT) ******
C ****** LD : RAEUMLICHER ABSTAND

	

(INPUT) '*****
(; dF r

	

~F~Yk h**sY 'c*~rk r~r h ratr

	

r~k~r*fir*~s r~e~ir*

	

*fir*irk*kir*
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C

C

C

C

C

C

C

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

C

C

C

C

C

C
C
C

C = 0 .

SUBROUTINE KORRHH (GI,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

DO 10 J=1,N
K = J+LD
IF (K .GT .N) K=K-N

C1 = G1(J,J)*G1(K,K)-G1(K,J)*G1(J,K)
C2 = G2(J,J)*G2(K,K)-G2(K,J)*G2(J,K)
C = C+C1*C2

10 CONTINUE

C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

~r~c~sFhh* r~~r~r~r~r~k~'e~e1r+h~C~C~h~r~r~*~i~r~ir~tr
F***** KOR-RSC, (04 .07 .90)
****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
****** DIE LOKALE SINGLET-COOPERPAAR-KORRELATIONS-
' **** FUNKTION FLIER GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD
'***~'~** NACH GL . (7 .11) .

***'t** ARGUMENTE
*** * G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIERELEK-

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN) (INPUT)
****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
idF~k'r r

	

(INPUT)
** ** C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT)
****** LD ; RAEUMLICHER ABSTAND

	

(INPUT)_._ ._ . . . . . . . . . . . . _ _
*~frh*drh~~ir*~tr*~F~r~F~r~'c~c***9c~einhh~lrlr**4clr~kdr~ir9e~'r!r*sl Ie~E

SUBROUTINE KORRSC (Gi,G2,N ;C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C = 0 .

DO 10 J=1,N
K = J+LD
IF (K .GT.N) K=K-N

C = C-G1(J,K)*G2(J,K)

10 CONTINUE

C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

* *

** *

Yrh~hk~s~'r

C *9s~r~eh~~'rhr*~r~e*~c~Tr~~r~C~h~ir**~e~le~lr*~E~~*Uta'C~*~Ir+'e~ie*~tr~'e~e~r~eh~r*~ir~t
C * DIE FOLGENDEN ROUTINEN MUESSEN BEI DER ANWENDUNG AUF
C * QUADRATISCHE BZW . KUBISCHE GITTER GEAENDERT WERDEN



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C

C

C

C
C
C
C

C

de****dc*~1r

C
C
C
C
C
C
C
C
C ah*~Irh7~t9c

C ****
C ****
C ******
C ******

	

ARGUMENTE
C ****

	

N :ZAHL DER GITTERPLAETZE
C ******

	

(INPUT)
C ****** HK :HOPPING-MATRIX (NXN)
C ~*~E~Trdc~c~'c~r k~fr

C

* 1 . QUADRATISCHE GITTER

~h~'r~k~ran'k~ir~'c~r*****Je*~e***~Ic~h~1r*

HOPMA (22 .02.90)
EINGABE DER SYMMETRISCHEN HOPPING-
MATRIX HK(N,N) .
HIER : NUR NEXT NEAREST NEIGHBORS

SUBROUTINE HOPMA(HK,N)
IMPLICIT REAL*8(A-H,O-Z)
DIMENSION HK(N,N)

L = INT(DSQRT(DFLOAT(N)))
IF ((L*L) .NE.N) THEN
WRITE(6,*) 'ZAHL DER
STOP

ENDIF

DO 10 I=1,N
DO 10 J=1,N
HK(I,J) = 0.0

10 CONTINUE

DO 20 1=1,N

IX = I+I
IY = I+L

c
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

IF (MOD(I,L) .EQ.0) IX = IX-L
IF (IY.GT.N) IY = IY-N

C
C SCHRAUBENFOERMIGE RANDBEDINGUNGEN
C

	

IF (I .EQ.N) IX = 1
C

	

IF (IY.GT.N) IY = IY-N-1
C

	

IF (IY.EQ.0) IY --- L
C

HK(I,IX) = 1 .0
HK(IX,I) = 1 .0
HK(I,IY) = 1.0
HK(IY,I) = 1 .0

IM ORTSRAUM

GITTERPLAETZE

*

******
******

IST KEINE QUADRATZAHL

BESTIMMUNG DER HOPPING-NACHBARN IX,IY VOM GITTERPLATZ
HIER : NAECHSTE-NACHBAR HOPPING IN X- UND Y-RICHTUNG

20 CONTINUE
C

RETURN
END

C
C
C
C ~üc*~r~He~c~k

	

~r+lr~'r~r~r~tr*~lr~t*~Ik~'r~Y+1r,Hr~'r~C~C~*~te~lr9Fdr~C~!r~'r~'r~s~k **~Ie~1r~lr~lnlr~lr~h7e lr~r~'e



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

DI RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C fcfc'****

	

STRUKT

	

(02.02)
C

	

**** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
C ******' DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(QX,QY)
C ******
C **kii**

	

ARGUMENTE
C

	

G1(G2) : EQUAL°TIME-GREENSFUNKTION FUER
C ***

	

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)
C **ih~ N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
C ~*

	

(INPUT)
C ~h***** S : HAGN . STRUKTURFAKTOR
C

	

**** QX : PHASE IN X-RICHTUNG
C

	

**** QY : PHASE IN Y-RICHTUNG
C
C

C

C

C

C

C

C
C

C

SUBROUTINE STRUKT (G1,G2,N,S,QX,QY)
IMPLICIT REAL*B (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION SF(400)

S _ 0 .0

DO 15 I=1,N
SF(I) = 0 .0

15 CONTINUE

DO 20 I=1,N
IX = MOD(I-1,L)
IY = (I-1)/L

C
C ABSTAND IN X-RICHTUNG

RX = DABS(DFLOAT(IX-JX))
IF (RX.GT.RMAX) RX = RL-RX

C
C ABSTAND IN Y-RICHTUNG

RY = DABS(DFLOAT(IY-JY))
IF (RY.GT .RMAX) RY = RL-RY

PHASE = DCOS(RX*QX+RY*QY) .
RI = G2(I,I)-G1(I,I)
RJ = G2(J,J)-G1(J,J)
P1 = G1(J,I)*GI(I,J)
P2 = G2(J,I)*G2(I,J)
SF(I) = SF(I)+(RZ*RJ-PI-P2)*PHASE

20 CONTINUE
SF(J) = SF(J)+GI(J,J)+G2(J,J)

10 CONTINUE

DO 30 X=I,N
S = S+SF(I)

30 CONTINUE

S = S/DFLOAT(N)

(OUTPUT)
(INPUT)
(INPUT)

RL= DSQRT(DFLOAT(N))
L = INT(RL)
RMAX= 0 .5*RL

C
C -------------- SUMME UEBER GITTERPLAETZE ----__------------_...._-

DO 10 J=1,N
JX = MOD(J-1,L)
JY = (J-1)/L

------------------------------------ -------------------------



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C

C

C

C

C

C

C

C

C

C
C
C

C
C
C

RETURN
END

* HEM . : DIE "SUMME LIEBER GITTERPLAETZE" IN DER ROUTINE
*

	

"SUSZEP" IST IDENTISCH MIT DER IN "STRUKT" .
*

	

SIE WIRD DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT .

AA 19 19 ~F~tr~irh~r ~'rh~Trle4e~r~'n'r ~'rlrdrh~Ik~e~iek*~!r

	

ntc
****** KORRSS (06 .07.90)

	

******
****** BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2

	

**

	

*
****** DIE SPIN-SPIN-KORRELATIONSFUNKTION FLIER

	

******
****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .5) . ******
~r~c~lrhh~lr

	

******
****** ARGUMENTE

	

'***hk*
****** G1(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK- ******
******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT) ******
****** N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

	

**'~***
9c~r**9c~e

	

(INPUT) ******
(OUTPUT) ******
(INPUT) ******
(INPUT) ******

r*****fir*~r~e*~Y~Mlr~ir

****** C : KORRELATIONFUNKTION
****** LX : ABSTAND IN X-RICHTUNG
****** LY : ABSTAND IN Y-RICHTUNG

SUBROUTINE KORRSS(G1,G2,N,S,LX,LY)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C = 0 .

L = INT(DSQRT(DFLOAT(N)))

DO 10 I=I,N
IX = MOD(I-1,L)+1
IY = (I-1)/L+] .

KX = IX+LX
KY = IY+LY
IF (KX.GT.L) KX=KX-L
IF (KY.GT.L) KY=KY-L
K~ = (KY-1)*L+KX

RI = G2(I,I)-G1(I,I)
RK = G2(K,K)-G1(K,K)
P1 = G1(K,I)*G1(I,K)
P2 = G2(K,I)*G2(I,K)
S = S+(RI*RK-P1-P2)

10 CONTINUE

C = S/DFLOAT(N)

RETURN
END

*~lk~rk*~l~k~IC~F*+h~h~'~**~h~k~k ~1r~Y~ir~r, r~trfi~r~r~hlr~ck~Y

* BEM . : DIE WEITEREN KORRELATIONSFUNKYIONEN WERDEN

*

	

VOLLKOMMEN ANALOG BERECHNET . DIE ROUTINEN

*

	

WERDEN DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT .
~'C~**,~c,F*~r~r~1c*~r~lr t~'ehr****~Ir~r+~r~is**~1r**~Y**+Y~r+t~hh'e**



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

C
C
C * 2 . KUBISCHE GITTER
C
C
C
C ***

	

HOPMA

	

(22.02.90)
C

	

' EINGABE DER SYMMETRISCHEN HOPPING-
C *** * MATRIX HK(N,N) .
C ~* HIER : NUR NEXT NEAREST NEIGHBORS
C *****
C
C * N
C* h

C
C
C

C

C

C

C

ARGUMENTE
:ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
(INPUT)

Al~lk*** HK :HOPPING-MATRIX (NXN) (OUTPUT)

SUBROUTINE HOPMA(HK,N,KN)
IMPLICIT REAL*8(A-H,O-Z)
DIMENSION HK(N,N)

MN = KN*KN

DO 10 I=1,N
DO 10 J=1,N
HK(I,J) = 0.0

10 CONTINUE

DO 20 I=1,N
C
G BESTIMMUNG DER HOPPING-NACHBARN IX,IY,IZ VOM GITTERPLATZ I
C HIER : NAECHSTE-NACHBAR HOPPING IN X-, Y- UND Z-RICHTUNG
C

IX = I+1
IY = I+KN
IZ = 14-MN

ISCH = (I-1)/MN
C
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

C ****A*

	

STRUKT

	

(02 .02)

	

.
C **

	

* BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
0 ****** DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(QX,QY)
C

	

*** NACH (3 .2) BIS (3 .5),

	

'
G ******

C

IF
IF
IF (IZ .GT.N)

(MOD(I,KN) .EQ.0) IX = IX-KN
((IY-ISCH*MN) .GT.MN) IY = IY-MN

IZ = .IZ-N

HK(I,IX) = 1.0
HK(IX,I) = 1.0
HK(I,IY) = 1.0
HK(IY,I) = 1.0
HK(I,IZ) = 1.0
HK(IZ,I) = 1 .0

C
20 CONTINUE

C
RETURN
END

C
C
C



C
C

C

SUBROUTINE STRUKT (Gl,G2,KN,S,QX,QY,QZ)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION SF(k00)

S = 0 .
C

RL = FLOAT(KN)
RMAX= 0 .S*RL
WN=KN*KN

C
C
C -------------- SUMME UEBER GITTERPLAETZE -----------------------
C

DO 10 I=1,N
IX = MOD(I-1,KN)
IY = MOD(((I-1)/KN),KN)
IZ = (I-1)/WN
DO 20 J=1,N
JX = MOD(J-1,KN)
JY = MOD(((J-1)/KN),KN)
JZ = (J-1)/WN

C
C ABSTAND IN X-RICHTUNG

RX = DABS(DFLOAT(IX-JX))
IF (RX .GT.RMAX) RX = RL-RX

C
C ABSTAND IN Y-RICHTUNG

RY = DABS(DFLOAT(IY-JY))
IF (RY.GT.RMAX) RY = RL-RY

C'
C ABSTAND IN Z-RICHTUNG

RZ = DABS(DFLOAT(IZ-JZ))

C ---------------------------- ---------------- -- .. ----------- ---- .. ..

C
DO 30 I=1,N
S = S+SF(I)

30 CONTINUE
C

IF (RZ.GT.RMAX) RZ = RL-RZ
C

PHASE = DCOS(RX*QX+RY*QY+RZ*QZ)
C

RI = G2(I,I)-Gl(I,I)
RJ = G2(J,J)-Gl(J,J)
P1 = Gl(J,I)*G1(I,J)
P2 = G2(J,I)*G2(I,J)
SF(I) = SF(I)+(RI*RJ-PI-P2)*PHASE

20 CONTINUE
SF(J) = SF(J)+Gl(J,J)+G2(J,J)

10 CONTINUE
C

FILE : HUBBARD FORTRAN Dl RECFM

C ARGUMENTE
C *** ' Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION
C *** ELEKTRONEN MIT SPIN
C ***** KN : KANTENLAENGE DES

V LRECL 70 DISK

FLIER
UP (DOWN)

ORTSRAUMGITTERS

IFF167

C ****** (INPUT)
C ~** S : MAGN . STRUKTURFAKTOR (OUTPUT)
C ** ** QX : PHASE IN X-RICHTUNG (INPUT)
C ****** QY : PHASE IN Y-RICHTUNG (INPUT) ****
C ****** QZ : PHASE IN Z-RICHTUNG (INPUT) ******



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

Dl RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

S = S/DFLOAT(N)
C

RETURN
END

C
C ,rc~r

	

caRr ~c~c~Y~Ir~r~frrs~lr

	

c~rlr~k~r~rk~r~Ir7r~Yh~C,k~k r~e ~kshk~h~r~lr~r~h'~h~h~C'fc~F r ~'r~r~r~rk

C * BEM . : DIE "SUMME LIEBER GITTERPLAETZE" IN DER ROUTINE
C *

	

"SUSZEP" IST IDENTISCH MIT DER IN "STRUKT" .
C *

	

SIE WIRD DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT .
C ~k~e~c~e~~r~r~k~e~c~t~rh~IF9r~r~r~k~c~r~k~r~tr~c~r~r~~r~te~lr~h~r~sc~+r~~,~rh le

C
C
C ~Tr~C~kh~'r~'~r~kh~r~r~le~rh~lr~Y~r~h~k~~~r~TC~k~F~'r~Ac~iC~'ors'rdr~lrh~r~lr~r~r~e~e~e~lr~e~r~nt~t~4nhle~h c~~ir

C ** KORRSS (06 .07 .90)
C '%~A 'A t* BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN Gl, G2

	

*

	

**
C **

	

* DIE SPIN-SPIN-KORRELATIONSFUNKTION FLIER

	

?C*****
C ****** GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL . (7 .5) . ******
C ******

	

******
C ******

	

ARGUMENTE

	

******
C ****** Gl(G2) : EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FLIER ELEK- *****'*
C ******

	

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

	

(INPUT) ******
C

	

KN : KANTENLAENGE DES ORTSRAUMGITTERS

	

***
C ****+~*

	

(INPUT) +F'*****

C ****** C : KORRELATIONFUNKTION

	

(OUTPUT) ******
C *

	

** LX : ABSTAND IN X-RICHTUNG

	

(INPUT) ******
C ****** LY : ABSTAND IN Y-RICHTUNG

	

(INPUT)
C *****' LZ : ABSTAND IN Z-RICHTUNG

	

(INPUT)
C ** +c~Ir9c~rlr

	

9kh* hakte**** +c r* 1e*fir*,k k9.~+r

C

C * BEM . : DIE WEITEREN KORRELATIONSFUNKTIONEN WERDEN

SUBROUTINE KORRSS(Gl,G2,N,S,LX,LY,LZ)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,O-Z)
DIMENSION Gl(N,N) , G2(N,N)

C
C = 0 .
WN=KN*KN

C
DO 10 I=1,N
IX = MOD(I-1,KN)
IY = MOD(((I-1)/KN),KN)
IZ = (I-1)/WN

C
KX = IX+LX
KY = IY+LY
KZ = IZ+LZ
IF (KX.GT .KN) KX=KX-KN
IF (KY.GT.KN) KY=KY-KN
K = (KZ-1)*WN+(KY-I.)*KN+KX

C
RI = G2(I,I)-Gl(I,I)
RK = G2(K,K)-G1(K,K)
Pl = Gl(K,I)*G1(I,K)
P2 = G2(K,I)*G2(I,K)
S = S+(RI*RK-P1-P2)

C
10 CONTINUE

C
C = S/DFLOAT(N)

C
RETURN
END

C



FILE : HUBBARD

	

FORTRAN

	

Dl RECFM V LRECL 70 DISK IFFI67

	

PAGE 45

C *

	

VOLLKOMMEN ANALOG BERECHNET . DIE ROUTINEN
C

	

WERDEN DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT .
(; ~*~~r9kh~lnY~Y~1c*~h~Nrdrhirhohtr~+c~He~h~fr~~t~k

C
C

	

aYh

	

rs'c,~nk~r~lr~r ,lrlr~tr~lr~ir~'r~1r,h tlr,~rsY~c~F~lr~e~e~e~C~ie~te

C *

	

E N D E

	

D E S

	

P R 0 G R A M M S
C

	

h~t~c~kh~r

	

k~ksfr

	

Jhk~frsF~F

	

h

	

h~r~k

	

kh~k~kh9rak ~k~k~k ~lr,kh~Ik~k~r~r tr~ir~rk~c~ctY'lr'ir~lr~lr
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