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1. Einleitung

1.1. Korrelierte Fermionen

Korrelationseffekte spielen eine wichtige Rolle in fermionischen Vielteilchensy-
stemen. Selbst ohne Wechselwirkung awischen den Teilchen fiihrt das Pauliprinzip
zu raumlichen Korrelationen. Wechselwirkungen, insbesondere kurzreichweitige,
verstirken diese Effekte. In vielen Fillen versagen daher Einteilchenmodelle,
bei denen ein Teilchen im mittleren Feld vieler anderer Teilchen betrachtet wird
(Hartree-Fock-Néherung). So sind z.B. fiir den Magnetismus in Metallen vor allem
die stark lokalisierten Elektronen in den d-Bandern verantworlich. Die Coulomb-
Wechselwirkung zwischen ihnen ist wegen des geringen Uberlapps der Wellen-
funktionen und der starker Abschirmung durch die s- und p-Elekironen ebenfalls
quasi lokal, weshalb die Korrelationseffekte eine entscheidende Bedeutung erlan-
gen. Das wohl einfachste Modell zur Beschreibung korrelierter Fermionen ist das
Hubbardmodell*. Bei diesem werden statt der d-Elektronen zur Vereinfachung s-
Elektronen mit nur zwei Zustinden pro Orbital (Spin up (1) und Spin down (l))
betrachtet. Im Formalismus der 2. Quantisierung ist dann der Wechselwirkungan-
teil des Hamiltonoperators:

By = 2 3 SV, e
ijklog!
&*(z — R;)®*(z' — R;)8(a’ — R))®(z — Ry)

|2 -

dede’ . (1.1)

V(ijht) = [
¢y bzw. c!o ist der Vernichter bzw. Erzeuger des Wannierzustands ®(z — R;)
mit Spinzustand o auf dem Gitterplatz i. Wegen der starken Lokalisierung der
Wechselwirkung wird als starke Einschrinkung in (1.1) V(it4) = U und sonst
V(ijkl) = 0 gesetzt, d.h. es werden nur on-site-Wechselwirkungen zugelassen.
Damit wird der Wechselwirkungsanteil

Hy =U Znﬁngl (1.2)
1



mit dem "Teilchenzdhler” n;, = c:[ac,-,. Der Term fiir die kinetische Energie lautet
in der Ortsdartstellung:
Hyp = .thjci:o'cjo' ' (1.3)
o
Meistens werden nur Uberginge zwischen Nichsten-Nachbar-Plitzen zugelassen,
und der "hopping”-Parameter wird konstant zu ¢ gewshlt (nearest-neighbor hop-
ping). Der Hamiltonian des Hubbardmodells ist also insgesamt:

H=-1 Z (c}.o'cjo' + c}o-cz'o') + UanTnil . (1.4)
{i7)o :

(Dabei steht ”()” fiir Paare nichster Nachbarn.) Man nimmt an, dafi das Hub-
bardmodell und seine Erweiterungen geeignet sind, wichtige Eigenschaften von
Elektronensystemen mit engen Energiebindern und daraus hervorgehende kollek-
tive Phinomene wie Magnetisierung, Isolator-Metall-Ubergang, Supraleitung u.a.
zu beschreiben. Auflerdem findet es Anwendung als Modell fiir festes und fiissiges
SHe und ist Bestandteil des Andersonmodells fiir schwere Fermionen.

Obwohl das Modell eine sehr einfache Form besitzt, ist nur fiir den eindimen-
sionalen Fall die exakte Losung des Grundzustandes bekannt?, Der Bethe-Ansatz
von Lieb und Wu liefert das Energiespektrum und andere Gréfen wie das chemi-
sche Potential und die magnetische Suszeptibilitit, macht aber keine Aussagen
Giber Korrelationsfunktionen. Lieb und Wu zeigten, daB das eindimensionale Hub-
bardmodell bei U > 0 fiir keinen Wert der Elektronendichte einen Metall-Isolator-
ﬁberga.ng aufweist. Exakte Diagonalisierungen wurden bei kleinen Systemen {bis

ze 12 Gitterplatzen) sowohl fiir den Grundzustand als auch bei endlichen Tempe-
raturen durchgefiihrt5:5,

In héheren Dimensionen wurden verschiedene Néherungsmethoden zur Unter-
suchung des Hubbardmodells herangezogen, so z.B. Mean-Field-Theorien, Varia-
tions- und Stérungsrechnungen u.a.. Die Mean-Field-Theorien liefern wegen der
starken Korrelationseffekte i.a. keine guten Ergebnisse, den Stérungsrechnungen
fehlen aufler im Grenzfall schwacher Wechselwirkung "kleine” Entwicklungspa-
rameter. Variationsrechnungen sind sehr schwierig durchzufithren. Die exakte
Auswertung der Gutzwiller-Variationswellenfunktion gelang im eindimensionalen



Fell”; die Korrelationsfunktionen, insbesondere die Spin-Spin-Korrelation, stehen
zumindest fiir den Fall ﬁr — 0 in sehr guter Ubereinstimmung mit numerischen
und exakten Ergebnissen. Die Variationsenergien weisen allerdings z.T. relativ
grofle Abweichungen von den exakten Resultaten auf. In dem Grenzfall -rtf — 0
188t sich (1.4) im Fall des halbgefiillten Bandes (n = § T (ni; +ny)) = 1) in
das antiferromagnetische Heisenbergmodell transformieren:

Hypgs =9 X (53 - 7) (15)
(17}
Dabei ist J = %—2, §; sind Heisenbergspins.

Bis heute liegen also nicht sehr viele gesicherte Erkenntnisse iiber die Eigen-
schaften des Hubbardmodells vor. Andererseits hat das Interesse an korrelierten
Fermionen vor allem durch die Entdeckung der Hochtemperatur-Supraleitung®
stark zugenommen. Man hofft, durch das Studium des Hubbardmodells und seiner
Erweiterungen (mehrere Bander, Néchste-Nachbar-Abstofiung u.a.) Erkenntnisse

iiber den Paarungsmechanismus von Cooper-Paaren zu erlangen.’

1.2. Problemstellung

Die Untersuchung endlicher Systeme ist ein wichtiger Ansatzpunkt zur Be-
stimmung der Eigenschaften des Hubbardmodells, da exakte Losungen fiir d > 1
nicht bekannt sind, und andere Methoden unkontrollierte Niherungen enthalten.
Exakte Diagonalisierungen des Hamiltonians stofien insbesondere in héheren 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, Fiir eindimensionale Systeme gibt es Algorithmen, bei denen die
Rechenzeit linear mit der Systemgrofie wichst, und Ketten mit bis zu 40 Git-
terplitzen wurden damit simuliert!?, In hSheren Dimensionen sind so schnelle
Algorithmen nicht bekannt. In dieser Arbeit wird ausgehend von dem Funkiional-
Integral Formalismusl! ein Monte-Carlo-Verfahren entwickelt. Dabei wandelt eine



diskrete Hubbard-Siratonovich Transformation das Modell in ein Einteilchenpro-
blem mit Kopplung an ein zeitabhingiges dufleres Isingspin-Hilfsfeld um. Die
Einteilchen-Greensfunktionen und daraus die statistischen Gewichte der Isingspin-
Konfigurationen werden fiir festes Hilfsfeld exakt berechnet. Es handelt sich hier-
bei um ein groBkanonisches Ensemble, die Teilchendichte wird iiber das chemi-
sche Potential gesteuert. Die Rechenzeit wichst bei diesem Algorithmus kubisch
mit der Systemgrofle. Seine Anwendbarkeit ist daher auf relativ kleine Systeme
(Gréflenordnung: 100 Gitterpldtze) begrenzt, was aber iiber die Moglichkeiten
exakter Diagonalisierung weit hinausgeht und Riickschliisse auf den thermody-
namischen Limes zulafit.

Bei der Entwicklung des Algorithmus' wurde Wert auf eine moglichst brei-
te Anwendbarkeit gelegt, um ihn fiir Anderungen und Erweiterungen des Mo-
‘dells offen zu halten. Nach der Beschreibung des Formalismus’ fiir die Monte-
Carlo-Prozedur wird die Bestimmung der gleichzeitigen und zeitabhingigen Obser-
vablen erldutert. Das Verfahren wird zunichst auf das Hubbardmodell mit halber
Bandfiillung (n = 1) fiir den ein-, zwei- und dreidimensionalen Fall mit bis zu
64 Gitterplitzen angewandt. Fir Tests des Algorithmus’ und des Programms
konnen die Ergebnisse aus dem eindimensionalen Fall mit exakten Resultaten fiir
endliche Systeme®® und dem thermodynamischen Limes2rt verglichen werden. In
hoheren Dimensionen liegen numerische Resultate zum Vergleich vorl6—18, An-
schlieflend werden Verbesserungen des Verfahrens zur ErhShung der numerischen
Stabilitat bei tiefen Temperaturen und zur Steigerung der Effektivitit dargestellt,
Eine Anwendung des Programms ist die Untersuchung von Korrelationsfunktio-
nen, insbesondere der Spin-Spin-Korrelation fiir den Fall d = 1. Die Ergebnisse
werden in Kapitel 7 vorgestellt und mit den Korrelationsfunktionen der Gutzwiller-
Variationswellenfunktion bzw. mit Aussagen von Renormierungsgruppenrechnun-
gen verglichen. Eine Beschreibung des Programms befindet sich im Anbang,



2. Formalismus des Monte-Carlo-Verfahrens

1. Monte-Carlo-Methoden

Monte-Carlo(MC)-Simulationen dienen der Bestimmung thermodynamischer Er-
wartungswerte physikalischer Gréfien eines Modells. Der Erwartungswert einer
Grofie O wird gegeben durch:

(0) = %fdzO(m)P(a:) , Z= fda:P(a:) . (2.1)

= (zj::-2y) sind die Systemvariablen, f ist die Anzahl der Freiheitsgrade,
P(z) = e~PE(2) jgt der Gewichisfaktor (Boltzmanngewicht) einer Konfiguration
¢ mit der Energie E(z). Das Integral 7 ist die Zustandssumme bei der Tem-
peratur T' = 'k%ﬁ' kg ist die Boltzmannkonstante, im folgendem wird kp = 1
gesetzt. Die Monte-Carlo-Prozedur erzeugt Konfigurationen des Systems gemaf
der Boltzmannverteilung. Dagzu geht man von einer Startkonfiguration 2() =

(wgl) 2 )) und erzeugt durch Anderung der Koordinaten :z:( ) :c( ) eine wei-
tere Konﬁguratxon 22 = (m(z) 22 )) Der Ubergang von z(1) zu 2(?) (ein MC-
Schritt) wird dann mit einer Wa.hrschemhchkelt P(z(1) — 2(2)) akzeptiert, die die
detaillierte Balance erfiillt:

PM)P(z) - o)) = P(z®) Pz - w(l)) (2.2)
Dies liefert z.B. die Wahl
P(:c(l) — 2 = g(:(;)) " oder P'(:c(l) —~2®) = max{m,l}

(2.3)
Aus m Konfigurationen, die auf diese Weise erzeugt wurden, wird der Mittelwert
von O gebildet:

D = ilb(m(k)) : (2.4)
k=1



Der Strich itber der Summe deutet die Summation mit der beschriebenen Wahr-
scheinlichkeitsverteilung an. Nach dem Zentralen Grenzwerisatz konvergiert fiir
m — oo die Verteilung der so gebildeten Mittelwerte gegen eine Normalverteilung

. . _ lo®-{0¥1 A . g
um (O) mit der Standardabweichung ¢ = [*~2-L]%, wenn die aufeinander
folgenden Konfigurationen statistisch unabhingig sind. Dies ist die Grundlage
der Monte-Carlo-Methoden. Die "zufallige” Auswahl von Systemkonfigurationen
und die Akzeptanz einer neuen Konfiguration gemaf (2.3) geschieht mithilfe eines
sog. Pseudo-Zufallszahlen-Generators, der moglichst unkorrelierte Zahlenfolgen
liefert. Die statistische Unabhingigkeit der Konfigurationen wird dadurch approxi-
miert, dafl zwischen zwei Bestimmungen von O(z(?)) eine Reihe von MC-Schritten
eingeschoben wird.

2.2, Pfadintegral-Darstellung

Die Zustandssumme eines quantenmechanischen Systems schreiben wir:
Z= gw |e=PH | ¢) = Trfe=PH] (2.5)

wobei iiber alle (normierten) Zustinde | ¢) des Systems summiert wird, Die Ma-
trixelemente des "Boltzmannoperators” e~A¥ in (2.5) sind schwierig zu berech-
nen. Ein Ausweg ist, den Hamiltonianoperator H geeignet zu zerlegen - z.B. in
den Wechselwirkungsanteil Hyy (1.2) und den kinetischen Anteil Hz (1.3)-, so daf

die Matrixelemente e #Z1(2) einfach diagonalisiert werden kénnen. Allerdings ist
s beachten, daf eAH = ¢~P(H1+H2) picht faktorisiert:

e—-ﬂ(ﬂ1+H2) — e‘-ﬂﬂl e"ﬁHz(l + O([Hl,H2]) o+ ,,_) , (2.6)

wie aus einer einfachen Taylorentwicklung ersichilich ist. Dieser Korrekturterm
kann durch die Anwendung der Trotter-Suzuki-Formeil® minimiert werden.

e_ﬁ (H1+Hg) =g E?:l AT(H1+H2)

L
- E e—-A'rH1e“A"'Hz(1 + O(ATlel,Hz]) +..) (2.7



mit dem Diskretisierungsparameter At = 8/L. Damit wird die Zustandsumme

bis auf einen Fehler in der Ordnung A7?

Z ~Tr ﬁ [emATH1g—ATH) (2.8)

i _ _
Dies ist die einzige Nherung, die in diesem Algorithmus gemacht wird, etwa
entsprechend einer Diskretisierung bei sonst kontinuierlichen Systemen. G1.(2.8)
ist die sog. Pfadintegraldarstellung der Zustandssumme. Dies wird deutlich durch

Einfiigen von 2L — 1 vollstindigen orthonormierten Satzen von Zustandsvektoren
{l 850}

Z= 5 ($1]eE | go)ga| A2 | o) (dop | €A | 1) (29)

$r162-P2r ,

Der Exponentialterm zwischen dem k. und dém k + 1. Zustandsvektor kann als
Zeitentwicklungsoperator U(ty — #41) mit der "imaginéren Zeit” i = —ihkAT
(k =1...2L) betrachtet werden. Werden die Zustandsvektoren so gewahlt, daf
Hj() in den | ¢;) mit geradem (ungeradem) j diagonal ist, so folgt:

Z= Y, e-Af(E1(¢z)+Ez(¢s)+---+E1(¢zL)+Ez(¢1))(¢1 | do}(da | d3) -+ (Par | H1)

P1-d2r,
(2.10)

Dabei ist Fy(3)(¢;) der Eigenwert des Eigenvektors ¢; von Hy(z). In Gl.(2.10)
treten keine Operatoren, sondern nur noch (i.a. komplexe) Zahlen auf; daher kann
nun ein "klassisches” MC-Verfahren angewendet werden. Der Preis dafiir ist die
Erhdhung der Dimension um die "imaginére Zeit-" oder Trotter-Dimension. MC-
Simulationen nach GL(2.10) wurden u.a. auf das eindimensionale Hubbardmodell
angewendetm. Eine sinnvolle Zerlegung von H ist die even-odd-Zerlegung, bei der
in Hy() die Summe (1.4) iiber alle geraden (ungeraden) Gitterplitze lduft. Da nur
nearest-neighbor hopping zugelassen ist, vertauschen die einzelnen Summanden in
Hy() und e~27H1(2) faktorisiert bis auf Hamiltonians fiir je zwei Gitterplitze,
deren Matrixelemente leicht ausgerechnet werden kénnen. In hoheren Dimensio-
nen sind Zhnliche Zerlegungen von H moglich, Dieses Verfahren wird word-line-
Algorithmus genannt, da in dem Pfadintegral (2.9) explizit {iber alle klassischen
Teilchenbahnen summiert wird.



Fiir d > 1 kann allerdings durch die Antivertauschungsrelationen fiir Fermionen
(siehe (2.19)) derselbe Zustand mit verschiedenem Vorzeichen auftreten, was zu
negativen statistischen Gewichten P fiihrt. Diese Uberkreuzung von Weltlinien
passiert um so hiufiger, je linger sie sind, d.h. je geofler die inverse Temperatur
B ist, und je mehr Fermionen zur Vertauschung zur Verfiigung stehen. In solchen
Fallen schreibt man den Erwartungswert eines Operators O wie folgt:

_Tp[P-0] _Tr[|PleO]
Olr =~ZF = Tr[[Plo]

Tr||PjcO
_ _2"[1|"P - {0d)ip|

- e ~ {o)p)
o ist das Vorzeichen des Gewichtsfakiors P. Der Erwartungswert von O beziiglich
|P| wird durch den Mittelwert des Vorzeichens von P dividiert. Sowohl der Zahler
als auch der Nenner in G1.(2.12) kénnen abhiéngig von den Systemparametern
sehr klein werden, wobei die einzelnen Summanden betragsmifig relativ grof
sein konnen. Dies fithrt insbesondere bei tiefen Temperaturen zu grofien statisti-

schen Fluktuationen, durch die der word-line-Algorithmus fiir d > 1 unpraktikabel
wird.

(2.12)

2.8. Funktional-Integral-Formalismus

Eine weitere Moglichkeit, das Pfadintegral (2.8) zu bestimmen (bzw. die dazuge-

hérigen Erwartungswerte), besteht darin, den Hamiltonian (1.4) auf einen ei-
fektiven Einteilchenhamiltonian zu transformieren. In der groBkanonischen Ge-
samtheit lautet der Hubbardhamiltonian:

- 1w v
H ==Y (c,cjo+ el o) + U 2omignyy = (k+ 3) (g +myy) . (213)
: 1 i

(";:')

Dabei ist das chemische Potential  so normiert, daff im Fall des halbgefiillten
Bandes (n = 1) ¢ = 0 gilt; Energien werden vor nun an in Einheiten von ?



gemessen {¢ = 1). Der Hamiltonian (2.13) 188t sich zerlegen in einen Anteil, der
quadratisch ist in den Erzeugern und Vernichtern, und einen quartischen Anteil.

quadratischer Anteil:
K=~ Z (c;ta.c:;a + c}acio') - [LZ(niT + n; l) = Z c:'ro-kijcjo' (2.14)

("‘;j) i 3,5,0
quartischer Anteil:
1
V=U Z:[nﬁn,;l - E(nﬂ + n,-l)] (2.15)
i

Der quadratische Anteil bereitet keine Probleme. Durch eine kanonische Transfor-

mation (ohne Spinindizes) -
d=Swlid ,  a=3lilve (2.16)
vV

wird K mit Bigenwerten d, diagonalisiert.

(Dies geschieht in diesem Fall durch eine Fouriertransformation; fiir d = 1 mit
{v|j)= :711-Ve$p(z'21rjv/N), dy = ~2cos(2xv[N)—p, v= _g,. ey % -1 (N:
Zahl der Gitterplatze)). Damit wird

+

Z c:[k,jcj = 2 Gldyay (2-17)
g v

und

Tre— Zii ki — ppe— Sy obduay

=11 = (o l|i+e % |n)

V n,=0,1
=TJ(1 4 e %) = det(I + ™) (2.18)
v .

(Der Hut auf n,, dient der Unterscheidung zw. Operator und Besetzungszahlen,
I ist die Einheitsmatrix.) Das letzte Gleichheitszeichen folgt aus der Tatsache,
daf sich die Determinante durch die kanonische Transfomation nicht dndert. Es
ist somit wiinschenswert, den quartischen Anteil ebenfealls auf einen Hamiltonian



mit nur Einteilchenoperatoren zu transformieren. Dazu nutzen wir die Antiver-
tauschungsrelationen fiir fermionische Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren
(ohne Gitterplatzindex)

ehrcorls =801+ ool =lchchls =0 (2.19)
aus denen mit ny = c];c, folgt:‘
—a-;-(nT - nj’)2 =nin| — %('"'T +ny)
und
(g —n)* =(ng—n)? , k=12 . (2.20)
Damit wird

=AU (nn)=S(ngtny)] o (np—ny)?

o 1 AT 2% = o 1 A2k 2k
=D, T\ - = ), oo (ATA)  (ny —n _
g)k!( o) (nf =) ’B(zk)!( ) (ng —ny)
1 ~Arsh(ny—n|)
=cosh[AT(nT-ni)]=-2— >, e T (2.21)
=zl

mit cosh(ArA) = ezp(ATU/2).

Diese diskrete Hubbard-Stratonovich(HS)-Transformation von J.E.Hirsch!® ent-
spricht im wesentlichen einer Gaufitransformation. Da die Besetzungszahlen fiir
Fermionen nur die Werte 0 oder 1 annehmen kdnnen, geniigt hier ein zweiwertiges
Feld, um die Zweiteilchen-Operatoren zu eliminieren. MC-Verfahren mit kontinu-
ierlichen HS-Transformationen bendtigen nicht nur mehr Zeit fiir einen MC-Sweep,
sondern erfordern wegen langer Autokorrelationszeiten wesentlich lingere Pro-
grammlgufe fiir die gleiche statistische Genauigkeit!®,

Die HS-Transformation ist fiir jeden Gitterplatz und jeden Trotter-Schritt{ (I =
1,.-+,L} in GL(2.8) durchzufiihren. Auf diese Weise wird die Elektron-Elektron
Wechselwirkung auf eine Wechselwirkung mit dem &ufleren Isingspin-Hilfsfeld

10



{si 1} reduziert, wodurch nur noch Einteilchen-Operatoren auftreten. Es verblei-
ben natiirlich die Freiheitsgrade des elektronischen Spins ¢, wobei o eine skalare
sweiwertige Grofle ist. Die Zustandssumme schreibt sich dann gemiB G1.(2.8)

: L
Z =Ty H [e—ATK e—ATV]
: I=1

L
=Tr [[[e"4"ETr {m}e"m’z; 5ig(mir—mayy)

=1
I
=Tr(3Tr{ ferm.} I=1‘[1 DD (2.22)
mit |
Da(l) - e—Achk,-,-cj, . e—o')\Arcfav(I),-jc,-, , (2.23)

¢ = 1,—-1 =1,|. Die Indizes i,j der Matrizen gehen jeweils iiber das ganze
Gitter im Ortsraum. k;; sind die Bintrige der Matrix k aus G1,(2.14), v(1) ist eine
Diagonalmatrix mit den Elementen v(1);; = 8;581.

Die Spur iiber die fermionischen Freiheitsgrade 1&8it sich nun explizit ausfiihren.
Dies geschieht analog zur Spurbildung in (2.18), nur da8 es sich hier um ein Pro-
dukt von I Exponentialoperatoren handelt, oder durch Integration mit Grefmann-

Variablen11112,
Z = Try;detO! - detO} (2.24)
mit ,
0% =I+B°(L)B’°(L —1)-- -B%(1) , (2.25)
Ba'(l) — e—ATk e—ﬂ‘ATAﬂ(I) . (2.26)

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

851 = £l Diese wird durch die Monte-Carlo-Simulation ausgefiihrt. Das Pro-
dukt der Determinanten O aus Gl. (2.24) dient dabei als statistisches Gewicht
(Boltzmanngewicht) P, um Spinkonfigurationen {s;;} gemé8 einer Wahrschein-
lichkeitsverteilung Z _ldetOTdetol zu erhalten,

11



Fiir den Fall des halbgefiilllen Bandes (hier: x = 0) unterscheiden sich die De-
terminanten nur um einen Faktor eATAL1%], Das statistische Gewicht P ist
daher positiv definit. Dies ist fiir andere Bandfiillungen nicht notwendig der
Fall, so da auch hier numerische Probleme, insbesondere bei tiefen Tempera-
turen, suftreten. 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 § exponentiell abfillt, ist
allerdings die praktische Anwendbarkeit auch dieses Verfahrens bei bestimmten
Bandfiillungen (insbesondere bei schwacher Dotierung) auf relative hohe Tempe-
raturen beschrankt.

2.4. Berechnung der statistischen Gewichte

Ein MC-Sweep besteht nun darin, fiir jeden Trotter-Schritt [ N-mal einen Ising-
Spin s;; umzuklappen (N: Zahl der Gitterplitze) und diese Anderung gemsB den
relativen statistischen Gewichten der alten und der neuen Konfiguration zu akzep-
tieren oder abzulehnen. Die ﬁbergangswa.hrschein]ichkeit P beim Umklappen
eines Ising-Spins s;; ist durch das Verhilinis der Determinantenprodukte der O-
Matrizen aus GL.(2.25) bestimmi. Es wire jedoch hoffnungslos langwierig, fiir
jeden Orts- und Zeitpunkt (i,1) zwei Determinanten von N X N-Matrizen zu
berechnen, wenn N iiber die Moglichkeiten exakter Diagonalisierungen (N =~ 10)
hinausgehen soll. Diese Berechnung ist zum Glick auch nicht notwendig, wie wir
sehen werden. Die Determinante von 07 aus G1.(2.25)

det 07 = det[I + B°(L)B°(L —1)---B?(1)]

‘andert sich nicht bei zyklischer Vertauschung der B-Matrizen, wovon man sich
durch Multiplikation von B”(1) von links und B°(1)~! von rechts leicht fiber-
zeugen kann. Deshalb konnen wir mit

4%(1) = BY()B°(1~1)--- BO(1)BO(L) - B°( + 1) (2.27)

detO% = det[I + A°(1)] (2.28)
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schreiben. Nach dem Umklappen des Spins 8;; — s} ; = —s;; wird

A%(1) = A%'() = BY'()B° ()™ A7 (1)

= [I 4+ A7(3,1)]A%(]) (2.29)
mit
A (i, 1) = Bj36pale® A7 —1]  (230)

(A% (3,1) hat also nur ein nichtverschwindendes Element). Die neuen Determinan-

ten sind

detO%" = det[I + (I + A%(%,1))A°(1))]

= detO%det|I + (I + A°(1)) 1A% (5, 1)4%(1)]

Damit betrigt das Verhiltnis der Determinanten nach und vor dem Umklappen:

R° = RY(l) = ji’;gf — det{I + G°(DA" (i, 1) A7(D)]
- 1+ {1 =@ Dala”G D - (2.31)
Dabei ist
GC)=[I+4°M)1 . (2.32)

Wie wir in Kapitel 3. sechen werden, sind die Eintrdge von G°(l) die Einleilchen-
equal-time- Greensfunktionen zwischen den Gitterplitzen j und k zur (Trotter-)Zeit
ATl

G (D), = (cjoliar)el, (1aT)) . (2.33)

Die equal-time Greensfunktion G?(I) wird zu Beginn nach Gleichung (2.27) und
(2.32) berechnet, was L N 3 Operationen erfordert. Nach jedem Umklappen eines
Isingspins kann sie besser folgendermafien ermittelt werden:

GOy =T+ A°() = I+ A%(1) + A7(5,1)A7(1)

= Go(1)~! + A%, 14%Q)
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Nach Multiplikation mit G7({) von rechts und G(I) von links und Umstellen
folgt:

Go(1) = G7() - [T + G (DA (i, A7 (D))
Dies ergibt nach Einsetzen von A%(1,!) aus (2.30) fiir die Komponenten:
1, ,
G =GNk — ﬁGa(l)ji[ez‘mm‘" -6 -G (D] - (2.34)

In (2.34) treten keine Summationen mehr auf, es genfigen also N2 Operationen
zur Neuberechnung der Greensfunktion. Das Umklappen des Isingspins wird dann
z.B. mit der Wahrscheinlichkeit

p_ REB
~ 1+RIR!
(bzw. |P|) akzeptiert, so dafl die detaillierte Balance erfiillt ist.

Nachdem ein Sweep durchs Gitter fiir einen Trotter-Schritt I durchgefiihrt wurde,
berechnen wir die Greensfunktion fiir den nichsten Trotter-Schritt:

(2.35)

Go(l+1)=B7(I +1)G°(HB (1 + 1)~ . (2.36)

Dies ist keine lokale Operation wie in Gleichung (2.34), da die Matrix 4° sich
gemaB (2.27) vollstéindig &ndert. Es zeigt sich, daB dieses Fortschreiten der Greens-
funktion von einem Trotter-Schritt zum néchsten nach (2.36) zu einer Propaga-
tion von Rundungsfehlera fithrt, Daher mufl G(l) von Zeit zu Zeit neu aus dem
Isingspin-Feld nach G1.(2.32) und (2.27) berechnet werden; wie oft hangt von 8, U
und der gewiinschten Genauigkeit ab. Die Matrizen 47(l), die dafiir zu berechnen
sind, besitzen Eigenwerte der Grofle ~ ezp[+418]. Das Aufmultiplizieren nach
GL.(2.27) und die Inversion (2.32) fithrt bei tiefen Temperaturen (etwa fiir 8 > 4)
Zu numerischen Inétabi]itﬁ.ten, die in Kapitel 5 behandelt werden. Die Fehler bei

der Anpassung der Greensfunktionen bei einem Gittersweep (I fest) nach (2.34)
sind dagegen vernachlissigbar klein.
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3. Bestimmung der Observablen

3.1. Gleichzeitige Observable

Der Erwartungswert eines Operators O wird gegeben durch:
(0) = -;—Tr[Oe_ﬁH] (3.1)

Der Monte-Carlo-Algorithmus erzeugt Konfigurationen des Isingspin-Hilfsfeldes
mit der geforderten Wahrscheinlichkeitsverteilung. Aus diesen Konfigurationen
werden nun die Werte von physikslischen Observablen bestimmt, aufsummiert und
gemittelt, Die folgenden Erwartungswerte (- ) beziehen sich nur auf die Summa-
tion iiber die fermionischen Freiheitsgrade, d.h. fiir festgehaltenes Isingspin-Feld
{3;1}. Bei den gleichzeitigen Observablen beschrinken wir uns wegen der Trans-

lationsinvarianz in Trotter-Richtung 0.B.d.A auf den Fall [ = L.
i

Wie wird nun der Erwartungswert eines einfachen Einteilchen-Operators ¢;c;
(Spinindizes weggelassen) bestimmt ? Mit den .D-Operatoren aus Gl.(2.23) gilt

Trcic;-D(L) +++D(1)
{ese;) =

i) = ~TrD(L)---D() (32)

Hitten wir nun eine neue Einteilchenbasis {| »)} mit Erzeugern al = Yild | z/)c;-,
in der das Produkt D(Z)-++D{1) diagonal ist mit Eigenwerten e~ ...e”h, dann
ware ' '
(anal) = TrauabD(L)++-D(1) _ Traya) Il e—ohlyay
TrD(D)- DA oL, e~

— 6#1; H.Y_-’ﬁu(l ’+‘ G_L') 22’:(1 bt np)e_n#!i‘
H'r(]- + e_L’)

=bup(1+e ) . (3.3)
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Die Riicktransformation zu den "alten” Zustinden {| j)} liefert gem. (2.16)

(aicl) = 3200 | ) | 3)agab) = zw W | 5)(1 + &)~

By
=[[+B(D)B(L~1)---BOI" - (34)

Dies ist aber die Definition von G7(L);; aus GL.(2.32), d.h G?(ZL);; ist tatsichlich
die Einteilchen-Greensfunktion fiir Elekironen auf den Gitterplitzen ¢ und j zur
Zeit LAT. Mit den Vertauschungsrelationen (2.19) folgt

(cles) = 835~ (esel) = [T - G())3 - (3.5)
‘Tnsbesondere: .
(nio) = (chyeie) =1~ G"(T)is . (36)
Fiir Zweiteilchen-Operatoren ist es wiederum durch Entwicklung in Eigenzustinde
leicht zu zeigen, dafl gilt:
(elejela) = {eleshieler) + (eler)esel) (8.7)

(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.:

{nigmiy) = (nag)ng)) (3.8)

Die Erwartungswerte von gleichzeitigen Observablen lassen sich also aus den
.equal-time Einteilchen-Greensfunktionen G(L) berechnen. Es sei nochmal daran
erinnert, daf es sich hier nicht um die vollstindigen Mittelwerte, sondern nur um
die Spurbildung iiber die fermionischen Preiheitsgrade handelt., Diese Werte sind
in der MC-Prozedur iiber die Isingspin-Konfigurationen zu mitteln.
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Als ein Beispiel wollen wir den Erwartungswert ({iber die fermionischen Fretheits-
grade) der Spin-Spin-Korrelationsfunktionen bestimmen. Die Korrelationsfunk-
tion fiir Spins auf Gitterplatzen im Abstand § ist ' |

Z(S Siss) == Z St (3.9)
it
Sjz = Zf" | 5z | a')c}acja’ . (3.10)

Dabei gilt fiir die Spinmatrix: {7 | Sz | 0/} = $06,41, Wobei o = %1, also:

8; .= za' oCio =3 nJT - n.?'l) . (3.11)

Damit reduziert sich die Spin-Spin-Korrelationsfunktion auf:

H

3 |
Ls = g3 21 = 51 )(mg41 = my, 1)) (3.12)
J
Anwendung der Gln.(3.7) und (3.8) liefert fiir 6 £ 0

Ls = % > Allngn) — g )] - Umgast) — (s,
J

Hekrejraeirelysy) + 1 el jeiasi)esiohis )} - (8.13)

Die jetzt noch auftretenden Erwartungswerte kénnen, wie vorher gezeigt, aus den
equal-time-Greensfunktionen entnommen werden.

Fiir den Wert § = 0 ergibt Gleichung (3.12) die mittlere lokale Magnetisierung:

Lo=f'ﬁ§:<a§>=—4%§[<nm+(nﬁ>~z<an><njl>1 L (319)
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3.2. Zeitabhingige Observable

Zeitabhingige Korrelationsfunktionen werden zur Bestimmung g-abhingiger Sus-
zeptibilitéten wie z.B. der magnetischen Suszeptibilitdt bendtigt. Sie lassen sich
aus den in (2.26) definierten zeitabhéingigen B-Matrizen gewinnen. So gilt mit ‘den
Operatoren D aus (2.23) fiir Einteilchenoperatoren (ohne Elektronenspin-Indizes)

TrDyDyy+++ Dy 416Dy, - DpyareiDy, - -+ D1
. 'l' - L+ L1 h+164YY L+1%+1,
{ei(l)e;(la)) = TrDp -+ Dy

_TrDy, - D1Dy -+ D3 {(Dyy Dy 1+ + Dypr) “Les Dy, - 'D:2+1]c:‘.,-
B TrDj, »-+D1Dg+ - Dyyp

(3.15)

(Der Index ! wurde zur besseren Ubersichtlichkeit jetzt nach unten gestellt.) Durch
Entwicklung in Eigenzustinde von Dy Dy 4;---Dj,1q 188t sich &hnlich wie bei
Gleichung (3.2} bis (3.4) zeigen:

(Dy Dy g+ Dyyyy) " e; Dy Dy g -+ Dpypg = %:(1311311—1 o+ Bly1)ier

woraus sich durch Einsetzen in Gleichung (3.15) und Anwendung von (3.2) und
(3.4) ergibt:

Bpi); TrDy,---D1Dy,- - -D;z+1ckc}
f2+17ik T‘I‘D(3 see D1DL L) -D‘2+1

(ei(h)el(la)) = gcﬂhﬂh_l-

= [ByBy_1-++Blp1(I + By, - ByBr -+ Byyiq) i; (3.16)
Auf dhnliche Weise erhilt man:

(cl(ta)ej(2)) =T+ By -+ By )™ By, - Byl (3.17)

(Druckfehler in Ref. 16, Seite 4408 Gleichung (3.26)). Fiir Korrelationen hoherer
Ordnung wende man die Gleichung (3.7) an. Aus den gleichzeitigen und den

zeitabhingigen Korrelationsfunktionen lassen sich die Erwartungswerte verschiede-
ner Observable bestimmen,
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Insgesamt werden folgende Observablen ermittelt (die Gleichungen beziehen sich
teilweise auf die folgenden Abschnitte):

- Einteilchendichte {(n;,) (o = £1) nach (3.6) direkt aus der Greensfunktion
- Impulsverteilung {n(g)) 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 {n;sn;,) nach (3.5) bis (3.8)

innere Energie nach Gleichungen (4.1) und (3.5) bis (3.8)

magnetische Strukturfaktoren S(g) nach der Beziehung

5(q) = 3 2 4B R (ng ~my )~ i) (3.18)
i

aus den Gleichungen (3.4) bis (3.8).
ferromagnetische Suszeptibilitit nach Gleichungen (3.18) gemi8

x(0) = BS(0) . (3.19)

q-abhingige Suszeptibilifat nach Gleichung (4.2) und den zeitabhingigen
Korrelationen (3.16) und (3.17) |

mittlere Dichten und Korrelationsfunktionen fiir
- Elektronen
- Locher
- Doppelbesetzungen
mit den Definitionen (7.6) und (7.8)
- Cooperpaar-Korrelationsfunktion nach (7.11).
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4, Testlaufe

4.1. Eindimensionale Systeme

4.1.1. Abhingigkeit vom Diskretisierungsparameter

Die Zerlegung der Zustandssumme Z in I Trotter-Schritte nach G1.(2.8) fiihri
zu einem Fehler der Ordnung Ar2. Uber den Vorfaktor wissen wir nur, daf er
proportional zum Abstofungsparameter U ist, Daher wird die Abhéngigkeit der
Mittelwerte von A7 untersucht. Beispielhaft geschieht dies fiir den Ring aus 6-
Gitterplatzen mit halber Bandfiilllung bei U = 4 und der Temperatur T' = 1.
Gemessen werden die Iokale Magnetisierung (Gl.(3.14)) und die innere Energie

pro Gitterplatz

E=${H) @y

(mit H aus (1.2)) in Abhéngigkeit von A7. Nach 500 MC-Sweeps zur Therma-
lisierung des Systems werden 2000 Messungen, unterbrochen von je 2 Sweeps zur
Vermeidung von Autokorrelationen, durchgefithrt. In Abb. 1 bzw. 2 sind die
Werte von Ly bzw. E iber A7? fiir Ar = %,%,%,% und -1% aofgetragen. Die
Fehlerbalken geben den statistischen Fehler an, Der EinfluB von Ar auf die innere
Energie ist grofier als auf die lokale Magnetisierung. In beiden Fillen lassen sich
die Werte linear auf AT — 0 extrapolieren, und die Abweichungen von den ex-

trapolierten Werten sind fir Ar < % kleiner als die statistischen Fehler von 0,5%
in Ly bzw. 5% in E. Fir A7 — 0 erhilt man

Ly —0.586(2) , E— 0.178(5)

(in Klammern: Fehler in der letzten Dezimalen), Der Wert fiir Ly kann mit dem
Resultat aus der exakten Diagonalisierung von H.Shiba® fiir das grofikanonische
Ensemble verglichen werden. Zahlenwerte sind dort zwar nicht gegeben, aber man

kenn an der dort gezeigten Kurve ablesen, daf der hier erhaltene Wert im Rahmen
des Fehlers mit dem exakten Resultat {ibereinstimmt,
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Abb. 1: lokale Magnetisierung des Ger-Rings bei U=4, T=1 in Abhangigkeit

vom Diskretisierungsparameter At
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Abb. 2: innere Energie in Abhingigkeit von At (Parameter wie in Abb. 1)
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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-
tfapola.tion auf den Grundzustand oder den thermodynamischen Limes iiberfliissig
ist., Zum Vergleich werden insbesondere die Resultate fiir den Ring aus 6 Git-
terplitzen (das grofte exakt diagomalisierte System von H.Shiba®) bei halber
Bandfiillung herangezogen. Die lokale Magnetisierung (siche Gl.(3.14)), die Spin-
Spin-Korrelationsfunktion fiir benachbarte Gitterplatze Ly (Gl.(3.12)) sowie die
ferromagnetische Suszeptibilitat x(0) (G1.(3.19)) sind die zu vergleichenden Ob-
servablen. Die Zahl der MC-Sweeps wird in der Regel wie in Kap, 4.1.1 gewdhlt.
Bei tiefen Temperaturen wird die Zahl der Messungen wegen der starken Fluktua-
tionen in C’fs auf bis zu 5000 erhdht. Es wurden Simulationen bei verschiedenen
Temperaturen zwischen T' = 5 und T" = % und verschiedenen Werten des Coulomb-
Parameters U (0,4 und 8) durchgefiihrt. Ar wurde abhingig von U zu %,%— bzw.
112 gewdhlt. Abbildung 3 zeigt die lokale Magnetisierung in Abhingigkeit von
der Temperatur fiir den 6-er Ring bei U = 4 und U = 8. Die durchgezogenen
Linien sind die Resultate von H.Shiba, die Kreuze (Kreise) Ergebnisse der MC-
Simulationen bei U = 4(8). Die Werte liegeﬁ im Rahmen der statistischen Fehler
(etwa 1%) auf der exakten Kurve. Fiir den wechselwirkungsfreien Fall U = 0 ist bei
halber Bandfiillung (ein Elekiron pro Gitterplatz) die Wahrscheinlichkeit,genau
ein Elektron- d.h. ein magnetisches Moment- auf dem Gitterplatz j zu finden, %
Das lokale magnetische Moment betrigt daher LU =0)= % . % = % = 0.375.
Die MC-Simulation liefert exakt diesen Wert.

Die Spin-Spin-Korrelationsfunktion CfS (Abb.4) ist nur fir Temperaturen
T < 1 merklick von null verschieden und fluktuiert stiirker als bei der lokalen Mag-
netisierung; die Ubereinstimmung mit der exakten Kurve (durchgezogene Linie)
ist aber im Rahmen der statistischen Fehler wiederum gegeben.

Die magnetische Suszeptibilitit x(0) ist bis auf einen Faktor gf die Summe
iiber alle Spin-Spin-Korrelationen. Die Ergebnisse (Abb. 5) liegen daher er-
wartungsgemifl 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 erwihnten numerischen Instabilititen auf. Daher wurde fiir tiefe
Temperaturen die in Kapitel 5 dargestellie Orthogonalisierung angewendet. Fiir
U = 0 laBt sich die exakte Kurve sehr genau reproduzieren. In diesem Fall
entfallt 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
Ubereinstimmung der Ergebnisse mit den exakten Resultate bestitigt daher nur,
daf das Programm bei der Diagonalisierung der Hoppingmatrix (gem. (2.17)) und
bei der Bestimmung der Observablen korrekt ist.
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Abb. 3: lokale Magnetisierung des Ger-Rings bei U=4 (x)
bgw. U=8 (o); exakte Diagonalisierung (—)
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Abb. 4: erste Spin-Spin Korrelationsfunktion des Ger-Rings,
U=4 (%) bew. U=8 (o); exakt (—)
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4.1.3. Abhéangigkeit von der Systemgréifie

H.Shiba berechnete die innere Energie, die lokale Magnetisierung und die mag-
netische Suszeptibilitdt fiir das eindimensionale Hubbardmodell im Grundzustand
im thermodynamischen Limes bei beliebigen Bandfiillungen®, Um die Werte aus
den MC-Simulationen mit diesen zu vergleichen, ist eine Extrapolation fir T' — 0
und N — oo notwendig. Die Abhingigkeit der lokalen Magnetisierung von der
Systemgrofle N wurde fiir den Fall U = 2 bei halbgefiilltem Band (» = 1) unter-
sucht. Die Ringlinge N lag dabei awischen 8 und 48 Gitterpldtzen bei inversen
Temperaturen # zwischen 24 und 32. Die Anderung von Lg liegt in diesem Tem-
peraturbereich unter 0.5%. Abb. 6 zeigt die Ergebnisse fiir Lg aufgetragen fiber
1/N2, Die Werte lassen sich sehr gut linear auf auf N — oo extrapolieren. Die
Steigung der Geraden ist relativ flach; die Abweichung von Lg etwa bei N = 24 vom
extrapolierten Wert L§° = 0.488 betrigt wieder etwa 1%. Die Ubereinstimmung
mit dem exakten Resultat? ist ebenfalls sshr gut. Lg konvergiert also recht schnell
gegen den thermodynamischen Limes, auch die Temperaturabhangigkeit ist {ar
B > 24 nicht sehr stark.

] { ] I ! T !
83 //JH
/‘//
/’/
RS /// CT
T ///
//
///
P
- -~ —
o b
*/
49 7 -
| ] | | 1 | .
-0 2 4 6 8 10 12 14 16
1/N? *10 -3

Abb. 6: Systemgrofienabhingigkeit der lokalen Magnetisierung
U=2, =32
25



4.2. Zweidimensionale Systeme

Anschliefend wurde das Simulationsprogramm auf den zweidimensionalen Fall
erweitert, Dazu braucht fiir die Monte-Carlo-Prozedur lediglich zu Beginn die
Hopping-Matrix umgedndert werden. Auflerdem sind gegebenenfalls die Proze-
duren zur Bestimmung der Observablen umzuschreiben, falls diese - wie 2.B. die
g-abhingige magnetische Suszeptibilitit - von der Geometrie des Gitters explizit
abhingen, 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

I |

I
9 10 11 12
I | | |

: 13 14 15 - 16
Auf diese Weise werden Doppelt—Indizierungen.vermieden. Es werden periodische
Randbedingungen gewihlt. Das 4X4- und das 6 X6-Gitter wurden mit Coulombpa-
rametern U = 2 und U = 4 simuliert. Die Temperaturen lagen zwischen T' = % und
T = 3 (in Einheiten von k't;) Als Observablen dienten die innere Energie pro Git-
terplatz E aus (4.1), die lokale Magnetisierung Ly aus (3.12), die ferromagnetische
Suszeptibilitit x(0,0) nach (3.18) und (3.19) sowie die staggered Suszeptibilitit
x(m,7) mit

1 i B—RN P
M@ = ST [P drling(r) = may it (0) = gy O)

Ar oy o L
——-Tgém Rﬁl:zlunﬁ(z)-n.-l(zmnﬂm)—n,-l(om L (42)

x(g) verkniipft Grofen aus verschiedenen Trotterschritten. Dazu ist nach (3.16)
z.B.

(eiD)el(0)) = [BQ)- - B(1)T + B(L)- - BO); = [B()-- "B(L)G(L)y;  (4.3)
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fir l =1,.--,L zu berechnen, Daher erfordert die Bestimmuﬁg der g-abhéngigen
Suszeptibilititen nochmal einen &hnlichen Rechenaufwand wie die eigentliche MC-
Prozedur. x(0,0) mufl im Rahmen der Genauigkeit mit dem magnetischen Struk-
turfaktor S(0,0) aus (3.18), multipliziert mit der inversen Temperatur, fiberein-
stimmen. Dies war auch auch stets der Fall, was die Korrektheit der betreffenden

Unterprogramme bestétigt.

Die Ergebnisse fiir das halbgefiillte Band konnen mit den Resultaten der
MC-Simulationen von J.E.Hirsch1® verglichen' werden Die lokale Magnetisierung
(Abb.8) ist gegeniiber dem eindimensionalen Fall etwas unterdriickt. Sie zeigt
bei sehr tiefen Temperaturen wieder einen Anstieg, der aber mit der Systemgrofie
kleiner wird. Die Ubereinstimmung mit den Resultaten in Ref.16 ist sehr gut.
Die ferromagnetische Suszeptibilitit x(0,0) fiir U = 2 bzw. U = 4 wird in den
Abbildungen 10 bzw, 11 gezeigt. Zum Verleich ist x(0,0) im wechselwirkungs-
freien Fall fiir das 4 X 4—Gitter (gepunktet) und das 6 x 6—Gitter (gestrichelt)
cingezeichnet. Fiir U = 0 divergiert x(0,0) hier logarithmisch mit der inversen
Temperatur 3. Die Wechselwirkung U erhSht die ferromagnetische Suszeptibilitat
bei relativ hohen Temperaturen (' > .75). Der Anstieg bei tieferen Tempe-
raturen ist bei U = 4 dagegen schwiicher als bei U = 2; auflerdem nehmen
die Werte mit der Systemgréfe ab. Dies impliziert, daf 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 durchgefiihrt -, so stellt man tatsiichlich ein Abfallen
der ferromagnetischen Suszeptibilitat fest. Dagegen wird die staggered magneti-
sche Suszeptibilitdt y(m, ) durch die Wechselwirkung U bei tiefen Temperaturen
drastisch verstirkt (Abb. 12 und 13 mit denselben Symbolen wie oben). Wie
im eindimensionalen Fall scheint also hier bei halber Bandfiillung der Coulomb-
parameter U antiferromagnetische Korrelationen zu erzeugen. Die Resultate der
Suszeptibiltiter x(0,0) und x(m,) stimmen mit den Werten aus Ref.16 {iberein.
Abbildung 9 schliefllich zeigt die innere Energie pro Gitterplatz fiir das 4 X 4-
(Sterne) baw. das 6 x 6-Gitter (Kreise). Zum Vergleich sind wieder die Werte
fiir 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 wiichst mit U an. Die
Abhingigkeit von der Systemgrdfle ist ebenfalls sehr schwach. Die Unterschiede
zwischen den beiden Gittern sind bei den tiefsten Temperaturen kaum grofier als
der statistische Fehler von rund 2%. Die Ubereinstimmung mit den Resultaten
von J.E.Hirsch ist wieder sebr gut. |

Nach dem Mermin- Wagner Theorem kann in zweidimensionalen Systemen we-
gen thermischer Fluktuationen keine langreichweitige Ordnung bei endlichen Tem-
peraturen auftreten. Obwohl wir bei der MC-Simulation nicht direkt den Grundzu-
stand erzeugen, koénnen wir doch ausreichend tiefe Temperaturen erreichen, bei
denen die thermische Korrelationslinge grofier als die Systemabmessungen wird.
Dann verhilt sich das System effektiv wie im Grunzustand, und Quantenfluktu-
ationen in Spin und Ladung sind dominant. Dies wird z.B. in der Spin-Spin-
Korrelationsfunktion (Abb. 7) deutlich. Die antiferromagnetischen Korrelationen

erstrecken sich bereits bei der inversen Temperatur # = 3 iiber das ganze Gitter.
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Abb. 7: Spin-Spin Korrelationsfunktion des 6x 6-Gitters, U=4, f=3
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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 moglich. Daher
erwartet man im dreidimensionalen Hubbardmodell bei halber Bandfiillung einen
Phaseniibergang zum antiferromagnetischen Isolator bei einer kritischen Tempe-
ratur Ty, der Neél-Temperatur. Zur Untersuchung dieses Verhaltens sind u.a.
auch MC-Simulationen durchgefiihrt worden!’18, In Ref.17 werden die Ergeb-
nisse aus zwel verschiedenen Algorithmen verglichen. Diese sind der auch in
dieser Arbeit verwendete MC-Algorithmus von J.E.Hirsch. et.al. sowie das sog.
hybrid-molecular-dynamics (HMD)-Verfahren'®. Beim HMD-Verfahren werden
die Fermionendeterminanten und daraus die statistischen Gewichte (vgl. Glei-
chungen (2.24) ff.) nicht exakt ausgerechnet, sondern durch Einfiihren eines wei-
teren Hilfsfeldes mit Methoden der Molekulardynamik bestimmt. Die Rechenzeit
wichst hier etwa linear mit der Systemgrofe, weshalb sehr grofle Systeme (bis
10° Gitterplitzen) simuliert wurden. Dafiir sind die Ergebnisse fiir einen wei-
teren Diskretisierungsparameter (¢ — 0) zu extrapolieren. Die Anwendbarkeit des
HMD-Algorithmus’ ist allerdings auf Systeme mit positiven Determinantenpro-

dukten beschrénkt, d.h. beim Hubbardmodell in Dimensionen d > 1 auf den Fall
der halben Bandfiillung,

Auf kubischen Gittern der Grofe 4% bis 10° wurden in Ref. 17 und 18.
verschiedene Observablen wie lokale Magnetisierung, innere Energie, spezifische
Wirme und staggered magnetische Suszeptibilitst in Abhéangigkeit von der Tem-
peratur bestimmt. Die Ergebnisse bei Werten von U zwischen 2 und 6 deuten
auf einen Phaseniibergang 1. Ordnung hin, Die Neél-Temperatur 2.B. bei U = 4
betrégt hiernach etwa 0.33. Fiir grofiere Werte von I/ liegen noch keine gesicherten
Aussagen vor; die Ergebnisse der beiden Verfahren weichen hier deutlich voneinan-
der ab. Simulation mit dotierten Systemen (n 7 1) sind bisher noch nicht durch-
gefiihrt worden. Als weiteren Test wurden die lokale Magnetisierung, die innere
Energie und die antiferromagnetische Suszeptibilitdt fir das 43-Gitter bei Tem-
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peraturen zwischen % und 6 ermittelt (Abbildungen 14 bis 16).

Deutlich zu erkennen ist der starke Anstieg der staggered magnetischen Suszepti-
bilitit zu tiefen Temperaturen, Zum Vergleich sind wieder die Resultate fiir den
wechselwirkungsfreien Fall als gestrichelte Linien angegeben. (Die lokale Mag-
netisierung ist bei U = 0 stets exakt %) Es wurden fiir jeden Temperaturpunkt
nach 500 MC-Sweeps zur Thermalisierung 1000 Messungen, unterbrochen von je
2 MC-Sweeps, durchgefithrt. Die Ubereinstimmung mit den Resultaten aus Ref.
17 und 18 ist im Rahmen der statistischen Fehler sehr gut.
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Abb. 14: lokale Magnetisierung des 43-Gitters bei U=4
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5. Numerische Instabilitaten

Wie bereits erwihnt ist der in Kapitel 2 beschriebene Algorithmus nur fiir Tem-
peraturen bis etwa T' o~ % numerisch stabil. Die Matrizen A%(l) aus Gleichung
(2.27) besitzen mit wachsender inverser Temperatur 3 sehr grofie und betragsmafig
sehr kleine Eigenwerte. Durch diese werden bei jeder Multiplikation einige Rich-
tungen des Vektorraums unterdriickt, andere verstirkt, was schliefilich zu Run-
dungsiehlern fithrt, die die eigentlichen Werte in den Matrizen {iberragen. Diese
Ausléschungen treten bei der Multiplikation mit orthogonalen Matrizen natiirlich
nicht auf. Daher wird in dem Produkt (2.27)

A%() = B°()B°(1-1)---B°(1+1) ,

(das z.B. von rechts ausgehend aufmultipliziert wird,) die jeweils rechts stehende
Matrix so zerlegt, daB nur orthogonale Matrizen aufzumultiplizieren sind. Dazu
eignet sich eine QDR-Zerlegung; dabei ist @ eine orthogonale, D eine diagonale
Matrix und R eine obere Dreiecksmatrix mit Diagonalelementen R;; = 1. Dazu
wird die Matrix mittels Housholder-Transformationen?! in das Produkt QR zer-
legt, und anschlieBend werden die Zeilen von R so normiert, daf R;; = 1 gilt. D
enthilt die ehemaligen Diagonalelemente von R. Die Produkibildung léuft wie
folgt ab (ohne Elektronen-Spin o, 0.B.d.A. I = L):

B(L)B(L —1)-+-B(2)B(1) = -+-B(2)@1D1Ry = ---B'(2)D1 Ry

=.--B"(2)R; = -+ - QDo R)Ry = +--Q2D2Rp . (5.1)

Dabei wird zunichst B(1) QDR-zerlegt. Dann wird erst Q1 auf B(2) multi-
pliziert, auf das Ergebnis dann Dj. Das Produkt wird anschlieflend wiederum
QDR-zerlegt 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 groflen 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, da8 die numerische
Stabilitét zumindest fiir 8 < 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-Prozef (N = Matrixdimension) und erfordert
fiir groBe N etwa 1,5 mal soviel Rechenzeit wie diese. Insgesamt erhdht sich die
Rechenzeit pro Schritt fiir grole N um einen Faktor von knapp 3. Allerdings
braucht die QDR-Zerlegung nicht nach jedem Multiplikationsschritt durchgefiihrt
zu werden, sondern nur nach einer Anzahl m von gewdShnlichen Multiplikatio-
nen bis die Rundungsfehler eine bestimmte Schwelle iiberschritten haben. Der
Einteilchenpropagator G(I) wird dann aus dem QDR-zerlegten Produkt A(I) wie
folgt berechnet:

) =+A0)"=[1+QDR?
=[QQ 'R+ D)R]"! = [Q(@'D'R)R]™!

= [éDlﬁ]—l —_ ﬁ-—lDlwIé—l (5.2)

Dabei wurde der Ausdruck in runden Klammern in der zweiten Zeile QDR-zerlegt,
und die Q- und die R-Matrizen jeweils miteinander multipliziert. Nur die Matrix
R braucht tatsichlich invertiert zu werden. Die Inverse der orthogonalen Ma-
trix Q ist gleich ihrer Transponierten, und die Invertierung der Diagonalmatrix
D' bedeutet die Inversion der Diagonalelemente. Das Fortschreiten der Greens-
funktion von einem Trotter-Schritt ! zum nichsten nach (2.36) fiihrt durch die
Multiplikation von B(! + 1) und B(I+ 1)~ zu einer dhnlichen Propagation von
Rundungsfehlern wie oben. Die Anzahl 7 von Updatings dieser Form, die nu-
merisch stabil durchgefithrt werden kann, ist etwa gleich m. Dann ist wieder eine
Neuberechnung der Greensfunktion nach Gleichung (2.32) erforderlich. Die Zahl
m ist fiir feste Diskretisierungsgrofie A7 unabhingig von B. Es zeigt sich, daB
etwa fiir A7-m < 1.5 die Berechnungen numerisch stabil bleiben. Bei einem
realistischen Wert von etwa Ar = % braucht also pur nach jeder 12. Matrix-
multiplikation eine QDR-Zerlegung durchgefiihrt zu werden, bzw. nach jedem
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12. Updating von G?(I) nach (2.36) ist eine Neuberechnung der Greensfunktio-
nen aus dem Isingspin-Hilfsfeld nach (2.32) durchzufiihren. Andererseits wachst
die Zah! der Trotter-Schritte I nach der Beziehung Ar = 8/ linear mit der in-
versen Temperatur. Daher steigt der Anteil der vollstindigen Neuberechnungen
der Greensfunktion mit 8 an, weshalb diese dann den gréften Teil der Rechenzeit
kosten. m MC-Sweeps durchs Ortsgitter erfordern folgende Prozeduren:

- m Updatings nach (2.36).
- L — L gewbhnliche Matrixmultiplikationen
- ;% Prozeduren nach (5.1), jede entspricht 3 Matrixmultiplikationen

Die Gesamtzahl von Matrixmultiplikation (bzw. in der Rechenzeit dquivalenter
Prozesse) fiir einen vollstindigen MC-Sweep durchs Orts- und Zeitgitter betrigt
somit %(Zm + L+ 2%) Sie wichst also quadratisch mit L, d.h. mit der inversen
Temperatur 8. Daker ist eine Reduktion der Anzahl von Matrixmuliiplikationen

sehr wiinschenswert.
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6. Steigerung der Effizienz

6.1. Reduktion von Métrixmultiplikationen

Die Zahl der Matrixmultiplikationen zur Bestimmung des Einteilchenpropagators
G° nach Gleichung (2.27) und (2.32) wéchst quadratisch mit der Zahl der Trotter-
Schritte L und damit mit der inversen Temperatur 8. Durch das Abspeichern von
Zwischenprodukten in einer hierarchischen Struktur kann diese Abhingigkeit auf
.Llog L reduziert werden. Dies soll im Folgenden dargestellt werden. Jeweils m B-
Matrizen aus (2.26) kénnen ohne numerische Probleme miteinander muitipliziert

werden. Die resultierenden % Produkie (ohne Elektronenspin o):

Py =By +*Bin(h—1)42Bm(p-1)41 (B=1,---,L/m) . (6.1)

werden QDR-zerlegt und gespeichert. Die Berechnung des gesamten Produkts
A(L) sei an dem Beispiel -7% = 4 gezeigt:
® ©@ P P3 P, P

NN N\
© Py3 Py

N
A(L)
Dabei deuten die Pfeile auf das Produkt der beiden oben stehenden Matrizen hin.
® sind Platzhalter; sie werden spiter bendtigt und wirken bei der Multipﬁkation
wie Einheitsmatrizen, d.h. die Multiplikation braucht gar nicht durchgefiihrt zu

werden. Die Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen wird folgendermafien
durchgefiihrt:

Q2(D2R2)(@1D1)R; = Qa(R5QY)R,
= Qa(QDR)Ry = Q1 D1 Ryy . (6.2)
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Zuerst werden die Diagonalmatrizen Dy bzw. D; auf Ry bzw. @ multipliziert.
Die resultierenden Ergebnisse werden dann miteinander multipliziert, und das Pro-
dukt (in Klammern) QDR-zerlegt, Schlieflich werden die Produkte aus den beiden
Q- bzw. R-Matrizen gebildet. Dieser Proze$ erfordert insgesamt soviel Rechenzeit
wie etwa 3 Matrixmultiplikationen, wenn man die Dreiecksgestalt der R-Matrizen
ausnutzt. Aus dem (QDR—zerleéten) A(L) wird der Einteilchenpropagafor G(L) =
[1+ A(L)]™? wie in (5.2) berechnet. Anschliefend kann die Greensfunktion nach
cinem Sweep durch das Ortsgitter nach Gleichung (2.36) neu bestimmt werden.
Nach m Anwendungen dieser Gleichung ist wieder eine vollstindige Neuberech-
nung der Greensfunktion durchzufiihren. Dazu ist zu berechnen:

A(m) = BBy -+ -B1B;Br_1+*Bpy1= Plp%P;%_] Py (6.3)

In den ersten m Sweeps durchs Ortsgitter dndern sich nur Matrixelemente von
Py, = Bp,++-B; durch die Fluktuationen des Ising-Hilfsfeldes. Daher geniigt 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:

®@ P Poh P P, ©

NN
Py Pyg Py

Nx dox/
A(m)
Die hierarchische Struktur reduziert die Anzahl neu auszufiibrender Matrixpro-
dukte auf logs #- Diese Prozedur wird nach jeweils m Sweeps durch das Ortsgit-
ter sinngeméB wiederholt, bis nach 2—5,;.; Umstellungen der Matrizen-Baum folgende
Gestalt hat: (% deutet wieder neue Produkte an)
A P, P, P, P O O

AT A WA W
Py Pyg ®

N* LS
A(L/2)

Er kann dann durch einfache Verschiebung der Matrizen nach rechts auf die ur-
spriingliche Form gebracht werden. Weitere 2% Operationen vervollstindigen
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einen Sweep durch den Trotter-Raum, Die Zahl der Matrixmultiplikationen (bzw.
der QDR-Zelegungen mit einem Faktor 1.5 gewichtet) fiir einen der L/m Schritte

setzt sich zusammen aus:
- 2m fiir die Bestimmung von G() nach Gleichung (2.36)
- 2.5m fiir die Neuberechnung und QDR-Zerlegung eines Blocks Py,
- 3logy -,;I,;- fiir die Multiplikation der Matrizen in der Baumstruktur

Insgesamt sind also ¥ = ;‘?;—(4.5711 + 3logs —,ﬁ-) Matrixmulitiplikationen fiir einen
vollstindigen Sweep ndtig, Das Verfashren ohne Abspeichern der Zwischenpro-
dukte erfordert dagegen 3 = %(2m +L+ 2;‘%) Multiplikationen {(siche Kapitel 5).
% entspricht auch etwa dem Verhéltnis der gesamten Rechenzeit, da diese zu ca.
90% fiir Matrixmultiplikationen und QDR-Zerlegungen verwendet wird. Fiir ty-
pische Werte der Laufparameter - beispielsweise § = 32, A7 = %,L = /AT =
256, m = 8 - betrdgt das Verhiltnis % ~ 6.5, bei # = 128 und sonst gleichen Pa-
-rametern erhoht sich das Verhaltnis auf etwa 22. Besonders fiir gréfere Systeme
bei tiefen Temperaturen bewirkt das hier vorgestellte Verfahren also eine deutliche
Steigerung der Effektivitat. Da die Systemgrofie kubisch in die Rechenzeit eingeht,
kann fiir Simulationen bei relativ tiefen Temperaturen (etwa ab g = 30) die Zahl
der Gitterplatze bei gleicher Rechenzeit etwa verdoppelt werden. Der Preis dafiir
ist ein nicht unerheblicher Speicherplatzbedarf. Fiir Elektronenspin up und down
miissen je 3;‘% QDR-zerlegte Matrizen gespeichert werden, d.h. pro Matrix etwa
2N? Eintrige. In dem obigen Beispiel (I = 256,m = 8) bedeutet dies fir ein
System von z.B. N = 100 Gitterplitzen 192 Matrizen mit je 2.10* Eintréigen, also

einen Speicherplatzbedarf von insgesamt 3.8 - 106 Real-Zahlen, bei Real*8-Zahlen
also etwa 30 MByte.
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6.2. Beschleunigung der Matrixmultiplikationen

Nach dem die Zahl der Matrixmultiplikationen fiir einen MC-Sweep reduziert
worden ist, soll nun die Zahl der Operationen fir eine Matrixmultiplikation ver-

ringert werden. Die B-Matrizen nach (2.26)
Batl) — ¢~ ATk —cAT(])

setzen sich aus einem diagonalen Term e~?A7(!) und der exponenzierten Hopping-
Matrix k zusemmen. k ist in der Regel nur sehr dfinn 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 Gitterplédtze wie in
Kap.4.2 beschrieben durchnumeriert, so hat k{2) folgende Block-Gestalt (z.B. fiir
N = 16 Gitterpldtze):
1 N S T §

I ¥ 1 o

I K o

I o I &W

Dabei ist I die 4 X 4-Einheitsmatrix und

12 =

0101
m_|r oo
0101
1010

die Hoppingmatrix fiir den Ring aus 4 Gitterplitzen. e~ATk it zwar streng
genommen voll besetzt, aber die Matrixelemente fallen exponentiell mit dem Ab-
stand vori der Haupt- bzw. Nebendiagonalen ab. Die Trotter-Suzuki-Zerlegung
(2.8) erzeugt einen Fehler in den Erwartungswerten der Ordnung A72. Daher liegt
es nahe, die Matrix e~ ATk nur bis zur ersten oder zweiten Ordnung zu entwickeln:

&A™ o [ Ark+ Z(Arh) + O(AT) (6.4)
Im Folgenden wird beispielhaft der eindimensionale Fall betrachtet. Hier gilt
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wobei periodische Randbedingungen gewihlt werden, d.h. N 4+ 1 — 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
Ar? exakt.

—Atk junachst exakt zu berechnen - via Dia-

Eine Verbesserung besteht darin, e
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 Verbesserungin den Ergebnissen bedeutet
(siche Tabelle 1). Eine weitere Methode ist die in Kap.2.2 beschriebene even-odd-
Zerlegung. Durch diese erhalt man zwei Matrizen k; und ko, die aus jeweils %
kommutierenden 2 x 2 Matrizen zusammengesetzt sind, Diese konnen unabhingig
voneinander exponenziert werden. Um e~27% auf eine volle Matrix aufzumulti-
plizieren, sind hier 4N'2 Multiplikationen durchzufiihrenim Vergleich zu N'3 Multi-
plikation bei vollen Matrizen auf beiden Seiten. Die oben beschriebenen Verfahren
mit dem Abschneiden der Nebendiagonalen benétigen dafiir (1 + 2m)N? Multi-
plikationen, wobei m die Anzahl der beriicksichtigien Nebendiagonalen ist. Sie
haben den Vorzug, sich auf den Fall von next-nearest-neighbor hopping und fiir
héhere Dimensionen leicht erweitern zu lassen,

Tabelle 1 zeigt die Werte der inneren Energie des 6er-Rings bei U = 4 und T' = 2
fiir verschiedene Werte des Diskretisierungsparameters Ar. Die Werte bei Ab-
schneiden der Nebendiagonalen bis auf eine oder zwei, bzw. bei Entwicklung von
e~ATE in erster und zweiter Ordnung wurden ermittelt. Es stellt sich heraus, daf
im ersten Fall bereits bei AT = 31; die Abweichung vom Ergebnis mit voller Matrix-
multiplikation unter 2% liegt, wenn man nur eine Nebendiagonale beriicksichtigt.
Werden zwei Nebendiagonalen mitgenommen, reduziert sich der Fehler auf unter
0.1%. Dagegen sind die Abweichungen bei Entwicklung nach A7 relativ grofi. Fiir
AT = 1 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~ATE die jm Fall U = 0 gleich der
Summe der exponenzierten Energieeigenwerte ist, nicht erhalten, was die recht
groflen Abweichungen verursacht, Das erste Verfahren ist dagegen gut anwend-
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bar und auch einfach zu implementieren. Es wurde auch fiir grofiere Systeme
getestet und bringt dort cinen erheblichen Gewinn an Rechengeschwindigkeit.
Bei Beriicksichtigung von zwei Nebendiagonalen werden in der Multiplikation der
Streifenmatrix mit einer voll besetzten Matrix z.B. bei N = 32 mehr als 80%
der Multiplika.tiénen eingespart. Bei tiefen Temperaturen wird daher die meiste
Rechenzeit von den dort notwendigen QDR-Zerlegungen beansprucht.

Verfahren Diskretisierungparameter A7

i § i
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 1.0rdnung 0.0651 0.1349 0.1647
Entw. in 2.0rdnung 0.1567 0.1686 0.1736

. Tab.1: Werte der inneren Energie in Abhangigkeit vom Diskretisierungsparameter
A+ fiir verschiedene Verfahren der Matrizenmultiplikation
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7. Das eindimensionale Hubbardmodell

7.1. Exakte Resultate

Der kinetische Anteil (1.8) im Hubbard-Hamiltonian kann.im eindimensionalen
Fall durch die Transformation in den Impulsraum:

1 iq] 2w, N
cE-(Q) =¥ z eHIJcIo,, g= —ﬁl’ l= =Sy 1 (7.1)
J

mit dem Energieeigenwerten ¢(g) = —2 cos g diagonalisiert werden. Die Fermikante
liegt dann im Fall U = 0 bei gp = X (n: Besetzungsdichte). Was ist bei endlicher
Wechselwirkung (1.2) an exakten Resultaten fiir den thermodynamischen Limes
bekannt ?

T =0: Die Lieb und Wu- Gleichungen® liefern thermodynamische Gréfien des
Grundzustandes sowohl bei halber Bandfiillung (n = 1)%3 als auch bei n # 1 %,
Im singuldren Fall n = 1 liegt fiir jeden endlichen Wert des Coulombparameters
‘U > 0 ein Isolator mit antiferromagnetischer Kopplung, aber ohne langreichweitige

Ordnung vor. Im Fall n # 1 ist das System ein paramagnetischer Leiter in dem
Sinne, daf} keine Bandliicke 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 {iber die Eigenschaften des Hubbardmodells bei
T > 0 nicht gesagt werden, da Losungen der Integralgleichungen von M. Takahashi®
nicht bekannt sind. .

Keine Aussagen macht die Lésung von Lieb und Wu {iber Korrelationsfunk-
tionen und iiber die Impulsverteilung n(g). Insbesondere ist es mnicht klar, ob
das eindimensionale Hubbardmodell im Rahmen einer Fermifliissigkeitstheorie zu
beschreiben ist. In einer Fermifliissigkeit kénnen Anregungen der Elektronen um
die Fermikante als Einteilchenzustinde (Quasiteilchen) beschrieben werden. Dazu
ist eine scharfe Fermikante, d.h. ein Sprung von n{g) bei ¢ = gy notwendig, Diese
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Bigenschaften des eindimensionalen Hubbardmodells sind in jiingster Zeit wieder

Thema zahlreicher Arbeiten gewesen 112426:27,

7.2. Ergebnisse aus Renormierungsgruppenrechnungen

Ein Modell fiir schwach wechselwirkende Fermionen in einer Dimension ist das
Tomonaga-Luttinger (TL )-Modell?2, Dieses besitst keine wohldefinierten Quasi-
teilchen, ist also keine Fermifliissigkeit. Das Hubbardmodell kann auf das TL-
Modell abgebildet werden, wenn man das Energiespektrum €(g) des ungestorten
Hamiltonians (7.1) um gz linearisiert. T.Giamarchi und H.J.Schulz?? berechneten
hieraus mit einer Ortsraum-Renormierungs(RG)-Technik das langreichweitige Ver-
halten von Korrelationsfunktionen (KFen). Sie erhalten einen Abfall der KFen mit
dem Abstand der Gitterplitze nach einem Potenzgesetz; z.B. fiir die Dichte-Dichte-
und die Spin-Spin-KF (vgl. Gln. (7.6a,b)):

C’er = Aj cos(2kpj)i~" + A2 cos(4.K>I.v_;i)j—‘6 (7.2a)

G'_:;'"S = By cos(2kpi)i ™" (7.2b)

mit zusitzlichen logarithmischen Korrekturen, H.J .Schulz?* bestimmte die Expo-
nenten v und 8 in Abh. vom Coulomb-Parameter U und der Bandfiillung n. Die

Exponenten fiir einige Spezialfille sind:

" U=0: =2, A = 0 (exakt 13sbar)
n=1U0>0: 7=1
n#1,U—co0: 7=%
n—0,1;U>0: 7=%.
Allgemein gilt fiir

n£l,U>0: %<7<2undstets4fy=ﬁ+4.
Obwohl die RG-Rechnungen nur fiir den Fall U < ¢ duxchgefiihrt werden kdnnen,

glaubt man, dafl die Ergebnisse sich auf den Fall groBer U iibertragen lassen, da
die exakte Losung 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 Hubbardmodells schlug Gutzwiller?® folgende
Variationswellenfunktion vor.
| ¥6) =TI(1 — (1 - g)nipmyy) | W) = ¢° | ¥g), D= 2 mipmy, - (73)
3

-

1

Dabei ist | 1g) die Wellenfunktion des nicht-wechselwirkenden Fermigases (Slater-
determinante) auf dem Gitter., Die Abstofung U in (1.4) fiihrt zu einer Vermei-
dung von Doppeltbesetzungen, die durch den Variationsparameter g approximiert
wird. Der Wert von g in Abhéngigkeit vom Coulombparameter U und der Elektro-
nendichte n wird durch Minimalisierung des Energieerwartungswertes gefunden.
Grenzfille sind g = 1 fiir U = 0 (Fermigas) und g = 0 fiir U — oo (antiferromag-
netisches Heisenbergmodell).

D.Vollhardt et.al.” gelang 1988 die analytische Berechnung des Variationspara-
meters g fir beliebiges U und beliebige Besetzungsdichte sowie die Bestimmung
der Korrelationsfunktionen fir die Gutzwiller-Wellenfunktion (GWF). Obwohl
die Variationsenergie fiir grofe U 2.T. deutlich von der exakten Grundzustands-
energie abweicht, stehen die KF, inshesondere die Spin-Spin-KF, zumindest fiir
den stomaren Limes U — oo, in sehr guter fTbereinstimmung mit exakien und
numerischen Resultaten. Fiir das halbgefiillte Band ergibt hier die GWF

j Si(nj)

C7%(g=0,n=1)=(-1)720TL 74
£0=0,n=1) = (-1 2 (7.4
Die Fouriertransformierte C'55(q) divergiert bei g = T, zeigt also das zu erwartende
antiferromagnetisches Verhalten. Allerdings weisen die KFen aus der GWF fiir
endliches U ein langreichweitiges Verhalten C‘fs ~ 772 auf, d.h. der ﬁ'berga.ng
zum antiferromagnetischen Zustand tritt erst bei U — oo auf statt bei I — 0+,

wie Lieb und Wu zeigten®?. Fiir n # 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

7.4.1. Definitionen und einfache Zusammenhénge

Im Hubbardmodell ist ein Gitterplatz entweder leer, einfach besetzt mit Spin T
oder | oder doppelt besetzt. Die Korrelationsfunktionen (KFen) zwischen diesen
Moglichkeiten sind durch folgende Summen fiber Gitterplitze definiert

OXY——EI (Xi¥ip5) — (X)NY) (7.5)

X; und Y; sind dabei zwei der folgenden lokalen Operatoren

Si=ny—ny  (Spin) (7.60)
N;=nj;+n;  (Blektronendichte) (7.6b)
D; = nypny) (Doppelbesetzung) (7.6¢)
H;=(1—-ny)(1—-n;)  (Leerstelle, Loch). (7.6d)

(Beachte, dafl die so gebildete Spin-Spin-KF sich von der in Gl. (3.12) definierten
(Lg) um einem Faktor % unterscheidet.) Die jeweiligen mittleren Dichten (s,n,d,h)
sind

5= (X) = 5 ) - (7.7)

Die mittlere Magnetisierung s verschwindet, da der Hamiltonian (1.4) die Sym-
metrie fiir Spin 1 und | nicht bricht. Auf diese Weise lassen gich 10 KFen bilden,

von denen allerdings nur 4 unabhéngig sind. So gilt

OND [ON‘N + ODD CHH] , (7.80,)
DH _ l~DD , nHH _ ANN

Ci = =307+ =G5 ] (7.8)

GNH [ODD C'HH ONN] (7.8¢)
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Es geniigt daher, 2z.B. nur die vier KFen C";’XX zu berechnen. Bei Umklappen aller
Spins (¢+]) &ndern sich die Erwartungswerte wegen der Invarienz des Hamiltoni-
ans (1.4) nicht. Andererseits dndert sich das Vorzeichen der KFen mit ungerader
Anzahl von Spin-Operatoren S;, weshalb die restlichen drei KFen C’f N, Of D und
C§H verschwinden. In der MC-Simulation sind zunéichst die Erwartungswerte in
den Gln. (7.6) und (7.7) iiber die fermionischen Freiheitsgrade zu bestimmen.
Dies geschicht gemifl (3.4) bis (3.8) aus den equal-time Greensfunktionen (vgl.
Bsp. (3.13)). AnschlieBend folgt die Summation iiber die Konfigurationen des
Isingspin-Hilfsfeldes {s;}. Der Fall j = 0 muf} - wegen des §;; in den Kommuta-
tionsrelationen - gesondert betrachtet werden. Die KFen crbX.X = -1%-: i X?) — z?

lassen sich aber in Termen der mittleren Dichtefunktonen (7.7) ausdriicken

C§° =n-—2d (7.9a)
'Y =2d+n(1—n) (7.95)
cP? = a1 - ) (7.9¢)
cfE =n(1-n) . (7.9d)

Auflerdem ist die Lochdichte & durch die Beziehung
h=1-n+d (7.10)

gegeben. (Jede Doppeltbesetzung erzeugt genau ein Loch, und ohne Doppeltbe-
setzungen gilt & 4 n = 1.) Insgesamt werden also die vier KFen Ofx (7>0)
und zwei mittlere Dichten, 2.B. n,d bestimmt. Die anderen KFen kénnen dann
ebenfalls daraus gewonnen werden.

Um die Rolle von supraleitenden Fluktuationen und den Einflull von U auf diese
zu untersuchen, wird aufierdem die KF
e _ 1
jS = Iv'—;(cﬁc“lcit'!'jﬂcit'l'j,l) (7.11)

mit C‘bg" = —h fiir lokale Singlet-Cooperpasare bestimmt.
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7.4.2. Spin-Spin-Korrelationsfunktionen

7.4.2.1. Halbe Bandfiillung

-Um Riickschliisse auf den Grundzustand bzw. auf den thermodynamischen Limes
zichen zu kénnen, wird die Abhéngigkeit der KF von der Temperatur bzw. von
der Systemgrdfie untersucht.

Temperaturabhiingigkeit: Bei endlichen Temperaturen zerstoren thermische
Fluktuationen die Korrelationen. In endlichen Systemen kann aber ein Verhalten
wie im Grundzustand erwartet werden, wenn die thermische Korrelationslinge £
die Systemabmessungen iiberschreitet. Fiir den Ring aus 32 Gitterplitzen wurde
die Spin-Spin-KF C‘f S bei inversen Temperaturen 8 zwischen 2 und 32 bestimmt.
Abb, 17 zeigt C‘;-g‘g in Abhéngigkeit vom Abstand j bei einem Coulombparameter
von U = 2. Die Zahl der Messungen lag im folgenden stets zwischen 1500 und 3500,
unterbrochen von je 2 MC-Sweeps. Zur Thermalisierung wurder 500 MC-Sweeps
durchgefiihrt, Die verschieden Symbole stehen fiir die verschiedenen Tempera-
turen Die durchgezogene Linie ist das Resultat aus der GWF'. Fir 8 >'8 sind
die antiferromagnetischen Korrelationen an dem wechselnden Vorzeichen deutlich
zu erkennen. Die Werte wachsen betragsmafig mit 8 an und unterscheiden sich
zwischen 8 = 16 und 8 = 32 nur noch gering. In Abb. 18 ist der Verlauf durch die
Stauchung von 069 $ deutlicher zu erkennen. Die Korrelationen sind wesentlicher
stirker ausgepragt als die der GWF. Dies macht sich in der Fouriertransformierten
C55(q) (Abb. 19) in dem scharfen Maximum bei ¢ = 7 bemerkbar, welches in
der MC-Simulation mit 8 anwichst, in dem Resultat aus der GWF dagegen nicht
auftritt. Fir g % 7 stimmen die Ergebnisse aus der MC-Simulation fiir tiefe
Temperaturen mit denen aus der GWF sehr gut {iberein. Der ferromagnetische
Anteil ¢ = 0, der bei hoheren Temperaturen auftritt, wird mit wachsendgm B
unterdriickt.

Systemgrofienabhingigkeit: Die Spin-Spin-KF fiir verschiedene Ringlingen
(N = 16,24,32,48) ist in Abb. 20 dargestellt. Die Temperatur wurde so skaliert,
dafl % = —%— = const. gilt. Dies resultiert aus der Annahme, dafl die Anzahl ther-
mischer Anregungen proportional zu Temperatur ist, d.h. fiir die thermische
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Korrelationslinge: £ ~ 8. Der Abstand eines Systems vom Grundzustand wird
durch das Verh&ltnis ﬁy bestimmt, welches moglichst groff sein mufl, um Grund-
gustandseigenschaften zu ermitteln. Will man Systeme verschiedener Grdfle ver-
gleichen, so ist dieses Verhilinis konstant zu halten, woraus die obige Skalierung
resultiert, Wie man sieht, ist der Einflufl der Systemgrofie auf CJ._S'S fir N > 24
sehr gering. In der Fouriertransformierten (Abb. 21) fallen die Kurven fast zusam-
men, nur das Maximum bei ¢ = 7 wird mit der Systemgrdfie zunehmend héher

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

Abhiingigkeit von der Wechselwirkung: Abb. 22 zeigt C55(g) fiir den 32er-
Ring bei 8 = 32 fiir verschiedene Werte von U. Die durchgezogenen Linien sind
wieder die Resultate aus der GWF. Fiir U = 0 sind beide Methoden exakt. Die
ﬁbereinstimmung zwischen dem endlichen System bei endlicher Temperatur mit
dem Grundzustand im thermodynamischen Limes ist (zumindest) hier sehr gut.
Die g-abh. Spin-Spin-KFen aus der GWF zeigen einen glatten Verlauf, die Werte
erhShen sich mit der elektronischen Abstofung U insbesondere zu ¢ = w hin. Nur
fiir U — oo liegt bei g = 7 eine logarithmische Divergenz vor. Bei den MC-
Resultaten stellt man dagegen ein scharfes Maximum bei ¢ = n fest, das mit
U deutlich anwéchst und mit der Systemgrofe schmaler und héher wird. Dies
spiegelt die Tatsache wieder, dafl bei der GWF ein Phaseniibergang zum antifer-
romagnetischen Zustand erst bei U = oo auftritt, im Gegensatz zu U, = 0 in der
exakten Losung von Lieb und Wu.

7.4.2.2. Viertel Bandfiillung

Die Spin-Spin-KF im Fell n =  zeigt Abb. 23 fiir den 32er-Ring, Hier ist wieder
U =2 und B 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-
raturabhingigkeit ist (zumindest in diesem Bereich) sehr gering. Die KF aus der
GWF 2zeigt ein &hnliches Verhalten, wobei die Kopplung mit jedem viertem Git-

terplatz gegeniiber dem MC-Resultat abgeschwiicht ist. Die Fouriertransformierte
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C55(g) fiir verschiedene Ringléngen ist in Abb. 24 zu sehen. Der Verlauf von
C55(q) nach der GWF (durchgezogene Kurve) ist unabhingig von n, sie nimmt
lediglick fiir ¢ > n einen konstanten Wert an. Dagegen weist die Spin-Spin-
KF aus den MC-Simulationen ein Maximum bei ¢ = 2kp = 7 und ein Abfallen
fiir ¢ — 7 unter den Wert aus der GWF auf. Das Maximum wichst schwach
mit der Ringlinge N, der Wert bei ¢ = 0 geht gegen 0. oSS (w) &ndert sich
dagegen nicht mit N. Das Maximum bei ¢ = 2kp wurde bereits in anderen
MOC-Simulationen!®26 sowie fiir den Grenzfall U — oo mit einer Bethe-Ansatz-
Wellenfunktion fiir endliche Systeme (N < 32) 27 gefunden. Abb. 25 zeigt C55(q)
bei verschiedenen Werten von U. Gezeigt werden die Exgebnisse fiir den 32er-Ring
bei U=0,2 und 4, 8 = 32 aus der MC-Simulation und bei U = oo, T' = 0 aus der
Bethe-Ansatz-Wellenfunktion sowie die exakte Kurve fiir U = 0, T = 0 im thermo-
dynamischen Limes. Das Maximum bei ¢ = 2ky wichst mit U. Auffallend ist, dafl
bei U = oo C55(xr) auf den Wert % des wechselwirkungsfreien Falls zuriickgeht, bei
den Zwischenwerten von U (aus den MC-Simulationer) dagegen nicht. Da letztere
bei T' > 0 bestimmt wurden, liegt es nahe, an einen Temperaturefiekt zu denken.
Dagegen spricht aber das in Abb. 23 gezeigte nahezu temperaturunabhéngige Ver-
“halten der Spin-Spin-KF'. (Die Fouriertransformierte C55(r) éindert sich ebenfalls
nicht in diesem Temperaturbereich.) Auflerdem liefert eine Storungsrechnung er-
ster Ordnung in U ebenfalls ein Ansteigen vor C55(xr) gegeniiber dem Fall U =0
27 B scheint daher einen maximal Wert Upgs > 2 zu geben, bei dem der Wert
von 055 () wieder abfallt. Abb. 26 zeigt schlieBlich die Spin-Spin-KF fir U = 0,2
und 4 aus den MC-Simulationen und aus der Strungsrechnung erster Ordnung
(durchgezogene Linie). Die Ubereinstimmung bei U = 2 ist erstaunlich gut, wenn
man bedenkt, daff U = 2 eigentlich kein "kleiner” Entwicklungsparameter ist. Bei

groferen Werten von U nehmen die Abweichungen erwartungsgemif zu.
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Abb. 17: Spin-Spin-KF C§5 bei halber Bandfiillung
N =32, U =2, =2x), 8(c), 16(x), 32(-), GWF :(—)
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Abb. 18: wie Abb. 17, nur C’igs um Faktor 10 gestaucht
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Abb. 19: Spin-Spin-KF C%%(q) bei halber Bandfiillung
N =32, U =2, 8 = 2(*), 8(c), 16(x), 32(-), GWF :(—)
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Abb. 20: Spin-Spin-KF CfS bei halber Bandfiillung
U=20=%, N=16(), 24(c), 32(x), 48() GWF (—)
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Abb. 21: Spin-Spin-KF C55(q) bei halber Bandfiillung
U=2 8=, N=16(x), 24(0), 32(x), 48(), GWF :(—)
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Abb. 22: Spin-Spin-KF C55(q) bei halber Bandfiillung
N =32, =132, U=0,2,4 (von unten nach oben), GWF: (—)
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Abb. 23: Spin-Spin-KF C§¥ bei viertel Bandfillung
N =32, U =2, B = 16(+), 24(o), 32(x), GWF (=)
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Abb. 24: Spin-Spin-KF C55(q) bei viertel Bandfiillung
U=2p8=Y, N=16(), 24(c), 32(x), GWF {(—)
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Abb. 25: Spin-Spin-KF C55(q) bei viertel Bandft'l;llung
QMG, N =32, U = 0,2,4 (o,x,) Bethe-Ansatz-WF, N = 32, U = co(+)
exakt, N = o0, U' = 0(——) °
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Abb. 26: Spin-Spin-KF C55(q) bei viertel Bandfiillung °

QMC, N=32,U=0,2,4 (*o x) .
Stérungsrechnung 1.0rd. U .= 0, 2, 4(———) (von unten nach oben)
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7.4.8. Dichte-Dichte-Korrelationsfunktionen
7.4.3.1. Halbe Bandfiillung

Die Dichte-Dichte-KF CN¥¥ (Gln. (7.5) und (7.6b)) fiir 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 kdnnen. Die inversen Temperaturen 3 liegen
zwischen 2 und 32. Die Werte aus der GWF (durchgezogene Linie) zeigen starke
Schwankungen mit der Periode 7. Dagegen nehmen sie bei der MC-Simulation
betragsmiBig monoton mit dem Abstand ab, wobei aber jeder zweite Wert mit
den GWF-Resultaten recht gut fibereinstimmt, Mit wachsendem § verringert gich
der Abstand der anderen Werte zu den GWF-Resultaten. Abb. 28 zeigt das
Verhalten fiir verschiedene Ringlingen. Auch hier wird die Ubereinstimmung mit
dem GWP-Resultat mit wachsenser Systemgrofie besser. Beim 48er-Ring fallen
die Werte zwar immer noch betragsméfig monoton, aber die Schwankungen mit 7
sind bereits deutlich zu erkennen. Bei der Fouriertransformierten (Abb. 29) macht
sich die SystemgroBe jedoch fast ausschlieflich an den Grenzen g =0und g =17
bemerkbar, ansonsten liegen die Werte auf derselben Kurve, Das Verhalten fiir
verschiedene Werte von U zeigt Abb. 30. Die Dichte-Dichte-KFen sind in der MC-
Simulationen gegeniiber den GWF-Resultaten unterdriickt. Die Abweichungen
wachsen mit U an, wobei fitr kleine g-Werte der Verlauf auch qualitativ anders ist.
Im Gegensatz zu den Dichte-Dichte-KFen aus der GWF, die mit der Steigung 1 bei
g = 0 beginnen und dann rechtsgekritmmt verlaufen, weisen sie bei MC-Simulation
eher eine waagerechte Tangente bei ¢ = 0 und einen Wechsel in Krimmung von

links nach rechts auf.
7.4.8.2. Viertel Bandfiillung
Die Matrixelemente in der Dichte-Dichte-KF CY ¥ (k) haben die Form

{choCp—t o€ gicq+k o) (7.12)

mit den Vernichtern (Erzeugern) cm von Zustinden im k-Raum. Dies entspricht
einer Strenung zweier Elektronen mit Impuls p und ¢ mit dem Impulsiibertrag k.
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Dle vier Impulse sind daher stets betragsmafig kleiner als der Fermi-Impuls gp =

BF. Liegt | & | zwischen nr und 7 - was bei halber Bandfiillung nicht vorkommen
k.a.nn -, 50 kann diese Streuung nur durch einen Umklapp-Prozef realisiert werden,
bei dem zusatzlich ein reziproker Gittervektor £7 addiert wird. Dies fiihrt bei der
~ GWF zu einem Abfall von CN¥N(q) fiir g > nm (siche Abb. 31). Die MC-Resultate
steigen dagegen monoton an, wobei allerdings die Steigung fiir ¢ > nw deutlich
abnimmt. Die Dichte-Dichte-KFen werden wieder mit der Wechselwirkung U un-
terdriickt; der EinfluB von U ist aber wegen der kleineren Gesamtdichte nicht so
stark wie im Fall » = 1. Die g-abh. Dichte-Dichte-KFen fiir Ringe aus 16 bzw. 32
Gitterplitze sind fiir verschiedene Werte von U in Abb. 31 dargestellt. Zum Ver-
gleich sind wieder die Resultate aus der GWF (durchgezogene Linie) eingetragen.
(Fiir U=0 sind die Ergebnisse wieder exakt.) Die Abweichungen bei endlichem U
sind erheblicher grofler als im Fall n = 1.

#1073

N { [ 1 ] T T j
2 4 6 8 10 12 14 16

Abb. 27: Dichte-Dichte-KF CN bei halber Bandfillung (%‘ g2l g
N=3,U=2p8= 2(*), 8(o), lﬁ(X), 32(.), GWF '.(___)
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cNN

CNN(q)

Abb. 28: Dichte-Dichte-KF CIVN bei halber Bandfiillung
U=2p8="4,N=16(x), 24(c), 32(x), 48(-) GWF :(—)

b
—

4 i i | ] I
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 29: Dichte-Dichte-KF CNVN(q) bei halber Bandfiillung
U=208=%, N =16(x), 24(c), 32(x), 48(:) GWF «(—)
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 30: Dichte-Dichte-KF CVN(q) bei halber Bandfiillung
f =32, N =132U =0,2,4 (von oben nach unten), GWF :(—)

| | | ! | A
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 31: Dichte-Dichte-KF CNN(q) bei viertel Bandfiillung
B=32, N =16,32, U =0,2,4 (von oben nach unten), GWF :(—)
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7.4.4. Loch-Loch- und Doppeltbesetzungs-KFen
7.4.4.1. Halbe Bandfiillung

In diesem ¥all ist die Erzeugung von Léchern dquivalent zur Erzeugung von Dop-
peltbesetzungen, und die dazugehérigen KFen sind daher gleich. Dies war auch
bei der MC-Simulation stets der Fall, was die Richtigkeit der verwendeten Unter-
programme bestatigt. Abb. 32 zeigt CEE(g) (bzw. CPD(g)) fiir Ringe aus 16, 24
und 32 Gitterplitzen bei U = 2 bzw. 4. Die inverse Temperatur wurde zu 8 = 32
gewahlt. Deutlich zu erkennen ist die starke Reduzierung der Korrelationen mit
U, was mit der starken Lokalisierung der Elekironen bereits bei kleinen Werten
von U zu erkliren ist. Jm atomaren Limes (U — oo) miissen C¥#(g) und ¢PD(g)

im Fall n = 1 verschwinden.

7.4.4.2. Viertel Bahdfiillung

Die g-abh. Loch-Loch-KF bei n = § ist fiir U = 2 und 4 in Abb. 33 dargestellt.
Die Resultate der Ringe mit 16 bzw. 32 Gitterplatzen weichen nicht stark vonein-
ander ab. Im atomaren Limes verhalten sich Locher wie nicht-wechselwirkende
spinlose Fermionen, deren Korrelationsfunktion aber bekannt ist. Sie ist nimlich
gleich der Dichte-Dichte-KF C¥¥ fiir Elektronen bei U = 0, aber wegen der
Spinlosigkeit mit dem Fermiimpuls kp = ngm (vgl. Abb. 30 obere Kurve).
Im atomaren Limes ist die Lochdichte nj, = 1 — n, da keine Doppeltbesetzun-
gen mehr vorliegen. CE H{(q) ist fiir diesen Fall als gestrichelte Linie eingezeich-
net. Die MC-Resultate nihern sich mit wachsendem U dieser Geraden an. Die
Doppeltbesetzungs-KF (Abb. 34) ist hier wegen der geringeren Elekironendichte
Keiner als im Fall 7 = 1 und wird mit U wieder deutlich unterdriickt. Im Bereich
nr < ¢ < 7 ist die Kurve nach unten gekritmmt, Wegen des kleinen Maflstabs
treten die Unterschiede zwischen dem 16er- und dem 32er-Ring deutlicher hervor.
Da im atomaren Limes keine Doppeltbesetzungen mehr auftreten, verschwindet

dort CPD(g) im Gegensatz zu cHH(g),
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cHH(q)

cHH(q)

Abb. 33: Loch-Loch-KF CHH (q) bei viertel Bandfiillung
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Abb. 32: Loch-Loch-KF CHH(q) bei halber Bandfiillung
B =32, N =16,24,32, U = 2,4 (von oben nach unten)
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Abb. 34: Doppelbesetzungs-KF CD2D(q) bei viertel Bandfiillung
B =32, N =16,32, U = 2,4 (von oben nach unten),

7.4.5. Cooperpaar-Korrelationfunktionen

Abb. 35 zeigt die Cooperpaar-KF C5¢(g) (Gl (7.11)) fir das halbgefiillte
Band bei U = 2 und U = 4, CSC{q) hat den betragsmafig maximalen Wert bei
g = 0 und geht fiir ¢ — 7 gegen 0. Die Werte werden mit U unterdriickt. Im
Fall » = 1 kann man zeigen 7. daB die Cooperpaar-KF im Ortsraum bis auf ein
alternierendes Vorzeichen gleich der Dichte-Dichte-KF ist, d.h. fiir die Fourier-
transformierten: C5¢(q) = —C¥¥(x—q). Dies traf auch bei den MC-Ergebnissen
stets zu. Die mit U zunechmenden Abweichungen der MC-Resultate in C5¢(q) von
den Werten aus der GWF entsprechen daher den Abweichungen in C¥¥(q). Der
Verlauf von C5¢(q) ist fiir verschiedene Bandfiillungen (n = 0.5,0.94 und 1) in
Abb. 36 dargestellt. C5¢(q) erreicht bei ¢ =1 —n den Wert 1 — n und verlauft
dann konstant. Dieses Verhalten wird bei beiden Methoden beobachtet. Bei alien

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

unterdriickt.
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Abb, 35: Cooperpaar-KF C’S"(q) bei halber Bandfiillung
=132, N =16,32, U = 2,4 (von unten nach oben), GWF: (—)

-6 4 x x X
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Abb. 36: Cooperpaar-KF C5¢(q) fiir U = 2, § = 32, N = 32,
n=}(x), n=.94(o), n = 1(+), GWF: (—)
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7.4.6. Langreichweitiges Verhalten

Nach den RG-Rechnungen?32¢ fallen die KFen fiir grofie Gitterabstinde j mit
einem Potenzgesetz ab (vgl. Gln. 7.2). Bei den KFen aus der GWF ergibf sich
stets.ein Abfall ~ 772, Der Exponent v der Spin-Spin- und der Dichte-Dichte-KFen
goll 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, dafl die thermische Korrelationslange ¢ grofier als die Ringlange
ist, da sich die KFen fiir 8 > 16 kaum noch mit der Temperatur &ndern.

Halbe Bandfiillung: Im Fall » = 1 finden T.Giamarchi und H.Schulz?® einen
Exponenten v = 1 fiir C’jss.und CJNN bei jedem Wert von U > 0. In Abb. 37
ist die Spin-Spin-KF des 32er-Rings bei U = 2 fiir verschiedene Temperaturen
doppelt-logarithmisch dargestellt. Die Steigungen néhern sich tatsichlich dem
Wert -1 an. Die Dichte-Dichte-KF dagegen fillt dagegen eher wie j~2 ab (Abb.
38). Ob dies auch fiir den Grundzustand im thermodynamischen Limes zutrifft,
miifite durch weitere Untersuchungen (finite-size scaling) geklart werden. Andere
Ursachen fiir die Abweichung sind moglicherweise ein zusitzlicher j ~2_ Term, der
auf kurzen Abstinden dominant ist, oder logarithmische Korrekturen.

Schwache Dotierung: Die Spin-Spin-KF fillt bei schwacher Dotierung (n =
.94) deutlich stirker ab als bei n = 1. Sowohl bei der Spin-Spin als auch bei
der Dichte-Dichte-KF ergeben die MC-Resultaten bei U = 2 (Abb. 39) einen
Exponenten 7 = 1.5, Fiir U = 4 sind die Fluktuationen fiir eine Bestimmung
von 7 zu grofl. v = 1.5 steht in Ubereinstimmung mit den RG-Rechnungen?* die
diesen Exponenten fiir n — 1, n # 1 fiir beliebiges U > 0 vorhersagen.

Halbe Bandfiillung Abb. 40 zeigt die exemplarisch die Dichte-Dichte-KF des
32er-Rings bei U = 2 fiir § = 8,16 und 32, Es wurde nur der erste und dann jeder
vierte Werte eingetragen, weil dazwischen die Fluktuationen sehr grofi werden.
Wegen der periodischen Randbedingungen sind dies nur drei bis vier Werte, was
fiir eine genaue Bestimmung der Exponenten natiirlich nicht ausreicht. Aus der
Gerade durch die drei Punkte ergibt sich ein Exponent von v = 2 bei 8 = 32 im
Vergleich zu = 1.9 aus der RG-Rechnung fiir den Grundzustand.
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Die Bestimmung des langreichweitigen Verhaltens der Korrelationsfunktionen aus
den MC-Resultaten ist vor allem wegen der grofien erforderlichen Systemlingen
schwierig. Wo sie sinnvoll durchgefiihrt werden kann - das ist hier in der Nahe der
halben Bandffillung bei relativ kleinen Werten von U -, werden die Resultate aus
der RG-Rechnung bestatigt.

T =T ) T T T Inj
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 37: Spin-Spin-KF bei halber Bandiiillung (doppeit-logarithmisch)
N‘ =32, U = 2,0 =8,16,32 (von unten nach oben) (- -): Steigung -1

1 [ | | I |

—~4.0

] T I i 1 0 Inj
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abb. 38: Dichte-Dichte-KF bei halber Bandfillung (doppelt-logarithmisch)
N =32, U =20 =8,16,32 (von unten nach oben) (- -): Steigung -2
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Abb, 39: Dichte-Dichte-KF (unten) und Spin-Spin-KF (oben)} bei schwacher
Dotierung (n = .94) (doppelt-logarithmisch)

N=32,U=20=232,(--) Steigung -1.5

-1.0
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] ! l | I |
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0

Abb. 40: Dichte-Dichte-KF bei viertel Bandfiillung (doppelt-logarithmisch)
N=32U=20=8,6,32 (- -): Steigung -2
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7.4.7. Impulsverteilung

Schliefilich wurde die Einteilchendichte im Impulsraum bestimmt:

(n(g)) = (n1(a)} + (ny(2)) . (7.13)

{no(q)) = %Z el )(c;-o.ck,) =3 e'dd Cﬁ; (7.14)
ik 3

mit Cﬁ. = —I]\'r-;(czta_ci_i.j’,) . (7.15)

Die g—Zustinde (vgl. (7.1)) diagonalisieren den ungestdrten Hamiltonian (1.3).
Abb. 41 zeigt die Impulsverteilung fiir den 32er-Ring bei 8 = 32 fiir verschiedene
Werte von U bei halber Bandfiillung. Bei U = 0 ist eine scharfe Fermikante bgi
gr = %" zu erkennen. Mit wachsendem U weicht” die Kante "auf”, und der
Sprung bei gr wird kleiner. Bei n = 1 ist auch ein verschwindender Sprung A
zu erwarten, da es sich hier um einen antiferromagnetischen Isolator handelt. Bei
n= % (Abb. 42) passiert aber qualitativ dasselbe. Die Wechselwirkung verkleinert
den Sprung in der Impulsverteilung bei ¢ = gz. Es gibt zwar auch fiir U > 0 noch
einen endlichen Sprung in n(g), aber dies ist ein finite-size-Effekt, wie S.Sorella
et.al.?% zeigten. Das Verhalten bei gr in Abh#ngigkeit von der Systemgrofie wurde
dort mit MC-Simulationen von Ringen mit bis zu 36 Gitterplitzen bei U = 8
untersucht. Der Sprung A(N) bei ¢ nimmt mit der Systemgrofie wie

A(N) ~ N—b  (7.16)
ab, was im Einklang mit RG-Rechnungen steht, die eine Singularitit der Form

n(g) =n(gr)+ Al gp — g | sgn(gr - q) (7.17)

vorraussagen. Auch quantitativ stimmen die Werte von # nach Ref.26 im Rah-
men Genauigkeit mit den RG-Ergebnissen iiberein. Die Resultate fiir den Fall
U — oo 27 bestitigen diese Ergebnisse. Man spricht hier von einem marginelen
Leiter im Gegensatz zum normalen Leiter, bei dem A(N) = const. gilt, d.h.
6 = 0. Das eindimensionale Hubbardmodell verhilt sich also nicht wie eine Fer-

mifliissigkeit, und die Anwendbarkeit des TL-Modells scheint auch fiir grofle Werte
von U gegeben.
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Abb. 41: Impulsverteilung bei halber Bandfiillung
N =32 8=232U =0(), 2(c), 4(x)
] | i 1 ]
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Abb, 42; Impulsverteilung bei viertel Bandfiillung

N =32, 8 =320 =0(x), 2(0), 4(x)
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8. 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!? auf ein
d+1-dimensionales klassisches System mit Kopplung an ein zeitabhéngiges aufieres
Isingspin-Feldes abgebildet. Es handelt sich dabei um ein grofkanonisches En-
semble. Die gleichzeitigen Einteilchen-Greensfunktionen im Ortsraum bei fes-
tem Isingspin-Hilfsfeld GY; und daraus die Ubergangswahrscheinlichkeiten zwi-
schen verschiedenen Konfigurationen des Hilfsfeldes werden exakt berechnet. Die
Rechenzeit steigt kubisch mit der Systemgrofie. Dafiir ist das Verfahren fiir eine
grofle Klasse von Modellen anwendbar, im Prinzip auch auf solche mit negativen
Fermionendeterminanten, wie das Hubbardmodellin d > 1 bei » # 1. Es er-
laubt die Bestimmung der Erwartungswerte von Ein- oder Mehrteilchenopera-
toren. Im Gegensatz zur P'ro‘y'tvactmr'-Mon.te«-G’arlb-Methodﬂez6 lassen sich auch Er-
wartungswerte zeitabhingiger Observable wie die staggered magnetische Suszep-
tibilitdt sowie die Temperaturabhéingigkeit berechnen.

Das Verfahren wurde fiir das Hubbardmodell mit einem Leitungsband und on-
site Wechselwirkung in d =1,2 und 3 implementiert. Erweiterungen auf mehrere
Binder oder nichste-Nachbar-Wechselwirkung sind méglich. 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 Suszeptibilititen u.a. vor. Das
Programm wurde am eindimensionalen Hubbardmodell mit den Resultaten aus ex-
akter Diagonalisierung®® fiir Ringe mit bis zu 6 Gitterplatzen getestet. In hoheren
Dimensionen wurden die Ergebnisse aus anderen MC-Simulationen zum Vergleich

herangezogen. Die fIbereinstimmung war im Rehmen 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) eingefiigt.
Das Verfahren war bis zu einer getesteten Temperatur von § = 128 stabil. Wei-
terhin steigt die Zahl der Schritte L in der zusitzlichen (Trotter-)Dimension mit
der inversen Temperaturen 8 an. Dies fiihrt zu einem erheblichen Rechenanfwand,
da L quadratisch in die Anzahl der durchzufiibrenden Matrizenmultiplikationen
zur Bestimmung von GY eingeht. Diese Abhangigkeit von L konnte durch das
Abspeichern von Zwischenprodukten in einer hierarchischen Struktur auf ~ Llog L
reduziert werden. Dies ergibt eine Beschleunigung um einen Fakior von iypi-
scherweise 5 bis 20. Das Ausnutzen der diinnen Besetzung der Matrizen bei der
Multiplikation bedeutet ebenfalls eine erhebliche Steigerung der Effizienz.

Die Bestimmung von Korrelationfunktionen (KFen) und der Impulsverteilung
n(g) im eindimensicnalen Hubbardmodell war eine Anwendung des Programms.
Dabei wurden Ringe mit bis zu 48 Gitterplitzen bei U = 2,4 und inversen
Temperaturen bis zu = 32 simuliert. Die Ergebnisse wurden mit Variations-',
Stérungs-2’ und Renormierungsgruppem:echnungen%*z* gowie mit anderen MC-
Simulationen2® verglichen. Die Ubereinstimmung der Spin-Spin-KF mit den Re-
sultaten aus der Gutwiller-Wellenfunktion” ist qualitativ und fiir kurze raumliche
Abstinde auch quantitativ recht gut. Die antiferromagnetischen Korrelationen
sind aber bei den Variationsrechnungen gegeniiber den MC-Resultaten unter-
driickt. Dieser Unterschied wird mit wachsender Systemgrofie und sinkender Tem-
peratur bei der MC-Simulation verstirkt. Bei n = -%- findet man in den MOC-
Simulationen ein Maximum in C5%(g) bei ¢ = gp welches mit der Systemgrofie
schwach anwéchst. Hier ist der Verlauf fiir U < 2 recht gut durch eine Storungs-
rechnung erster Ordnung zu beschreiben. Bei der Variationsrechnung tritt dieses
Maximum degegen nicht auf. Die Dichte-Dichte-KF ist dagegen bei der MC-
Simulation .gegeniiber den Variationrechnungen unterdriickt. Die Abweichungen
werden mit sinkender Temperatur und wachsender Systemgrofie kleiner. Uber
das Verhalten bei T = 0 im thermodynamischen Limes herrscht daher noch
keine Klarheit. Die Cooperpaar-KF ist im Fall » =1 bis auf ein alternierendes
Vorzeichen gleich der Dichte-Dichte-KF. Bei allen Bandfiillungen wird sie durch
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die Wechselwirkung U stark unterdriickt. Die Bestimmung des langreichweitigen
Verhaltens der KFen ist wegen der grofien erforderlichen Systemlingen und der
statistischen Fluktuationen schwierig. Der Abfall der KFen mit dem réumlichen
Abstand scheint aber einem Potenzgesetz zu folgen. Die Exponenten konnten fiir
U = 2 bestimmt werden und stimmen im Rahmen der Genauigkeit mit denen der
RG-Rechnungen itberein, mit Ausnahme der Dichte-Dichte-KF bei 7 = 1. Weiter-
hin bewirkt die Wechselwirkung U sowohl bei n = 1 als auch bei n = 7 eine
Verkleinerung des Sprungs A in der Impulsverteilung n(q). Dies deutet auf ein
nicht-Fermifliissigkeits-Verhalten des eindimensionalen Hubbardmodell hin, was
durch die Bestimmung der Systemgrofienabhingigkeit von A in Ref.26 auch quan-

titativ bestitigt wurde,

Die Untersuchung endlicher Systeme ist eine wertvolle Methode zur Bestim-
mung der Eigenschaften korrelierter Fermionen, da analytische Losungen meistens
nicht gefunden werden kénnen, und andere Methoden unkontrollierte Naherungen
enthalten. Mit den in den letzten Jahren entwickelten MC-Verfahren konnen Sy-
steme mit einigen hundert Teilchen simuliert werden, was iiber die Moglichkeiten
exakter Diagonalisierung weit hinausgeht und woh! sinnvolle finite-size- Analysen
cerlaubt. Die Resultate sind im Rahmen der statistischen Fluktuationen bis auf
die Diskretisierung in Trotter-Richtung exakt, dieser Fehler kann aber gut kon-
trolliert werden. Das starke Anwachsen der Rechenzeit mit der Systemgréfie
sowie mit der inversen Temperatur 8 ist ein wichtiger Ansatzpunkt fiir weitere
Verbesserungen des Algorithmus’. Vor allem ist aber ein besseres Verstindnis des
Vorzeichenproblems in der Fermionendeterminante notwendig, um die Anwend-

barkeit auf grofle Systeme bei tiefen Temperaturen und beliebigen Bandfiillungen
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 Anderungen fiir den zwei- bzw. dreidimensionalen Fall sind im
Anschluf angefiigt. Die maximale Anzahl von Gitterplitzen betrigt hier 65, die
der Trotter-Schritte 1025. Die Grenzen sind willkiirlich gewahit und konnen ggf.

herauf- oder heruntergesetzt werden.
1. Hauptprogramm

1.1. Laufparameter

Die Laufparameter werden zu Beginn des Programmlauis iber den Fortran-
kanal 4 eingelesen. Es sind '

N: Anzahl der Gitterplitze

NT: Anzahl der Trotterschritte, entspricht I in Gl (2.8)

U: Grofle der on-site-Wechselwirkung der Elektronen

P: chemisches Potential {u)

BETA: inverse Temperatur (3)

MCST: Anzahl der MC-Sweeps zur Thermalisierung des Systems

NMES: Anzahl der durchzufiihrenden Messungen der Observablen

MCSZ: Anzahl der MC-Sweeps zw. zwei Messungen zur Entkopplung der
Zustande.

LF: Anzahl der Updatings der Greensfunktionen nach (2.36) zwischen

zwei vollstindigen Neuberechnungen, auch gleich Anzahi der ohne
Orthogonalisierung durchfiihrbaren Matrixmultiplikationen

LMAX: Maximaler Abstand fiir die Berechnung von Korrelationsfunktio-
aen (i.d.R. gilt LMAX= ¥) |



T2:

Grofe des Hopping-Terms fiir ibernéchste Nachbarn

1.2. Konstanten und Felder fiir die MC-Simulation

1S(1025,65):
HK(65,65):
EK(65,65):
EKI(65,65):
G1,G2(65,65):
E(3):

M(250):
LE(385):
LB(129):
NUP:

DT:
FL:

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

Ortsraum

Hopping-Matrix (;; in GL(1.3))

exponenzierte Hopping-Matrix

Inverse der exponengierten Hopping-Matrix

gleichzeitige Einteilchen-Greensfunktionen fiir Elektronen

mit Spin up bzw. down.

enthédlt die beiden moglichen Werte in der Diagonalmatrix

in G1.(2.26) (E(1),E(3) = exp{xoATls; })

Feld fiir den Zufallszahlengenerator R250 nach Kirckpatrick-Stoll

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 31{%)

LB(k) weist dem Matrixprodukt P, aus GL(6.1) einen Platz in der
hierarchischen Struktur zu. (Dimensionierung: mindestens %%-)

NUP = —%.2—1; Anzahl a.bzuspeichern;:ler Produkte P, gleich An-
zahl der vollsténdigen Neuberechnungen der Greensfunktionen fiir
einen MC-Sweep.

DT =8 ﬁg’l; Diskretisierungsgrofe in Trotter-Richtung

entspricht dem Parameter ) aus der diskreten HS-Transformation
(2.21).




1.3. Mittelwerte von Observablen

SIGM:

CSS0:
SM:

SM1,SM2:

CHIM:
ENM:
RNM1:
RNM2:
RNM:
HM:
DM:

Vorzeichen der Fermioneﬁdeterminanten (im eindimensionalen
Fall gilt stets SIGM=1)

lokale Magnetisierung Ly aus GL{3.14)

magnetischer Strukturfaktor S (0) nach (3.18)

S(%) und S(r) (Weitere magnetische Strukturfaktoren konnen
selbstverstindlich eingefiihrt werde.)

antiferromagnetische Suszeptibilitit nach (4.2)
innere Energie nach (4.1)

Elektronendichte fiir Spin up

Elektronendichte fiir Spin down

gesamte Elektronendichte

Lochdichte nach (7.7)

Doppelbesetzungsdichte, wird nach (7.16) berechnet

Sowie folgende Vektoren der Linge LMAX:

CSS:
CNN:
CDD:
CHH:
CSC:
CN:

Spin-Spin-Korrelationsfunktion im Ortsraum nach (7.5) und (7.6)
Dichte-Dichte-KF

Dopelbesetzungs-Doppelbesetztmgs-KF

Loch-Loch-KF

lokale Cooperpaar-KF nach (7.11)

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 [RN ST
- Eingabe der Hopping-Matrix HK [HOPM Al
- Berechnung von EX und ihrer Inversen EKI [EXPHK)
- Initialisierung des Isingspin-Hilfsfeldes IS [IN FIELD]
- Initialisierung der hierarchischen Struktur der Matrixprodukte [[N FIELD]
- MC-Sweeps zur Therma.lisierung (Anzahl: MCST) [SWEEP]
- Bestimmung der Observablen-Mittelwerte
- MC-Sweeps zur Entkopplung der Zustinde (Anzahl: MCSZ) [SW EEP]

- Bestimmung des mittleren Vorzeichens der Fermionendeterminante SIG
[SWEEP]

- Bestimmung und Aufaddieren der aktuellen Observablenwerte
- lokale Magnetisierung CSS0 [LOK M AG]
- Strukturfaktoren SM,SM1,SM2, --.[STRUKT)
- antiferromagnetische Suszeptibilitét CHIM [SUSZEP]
- innere Energie ENM [EN ERG)
- Elektronendichten RN,RN1,RN2 [ELDICHTE]
- Lochdichte HM [LODIC HTE]
- Spin-Spin-Korrelationsfunktion CSS [KORRSS)
- Dichte-Dichte-KF CNN [KORRNN]
- Doppelbesetzungs-KF CDD [KORRDD] _
- Loch-Loch-KF CHH [KORRHH]
- Cooperpaar-KF CSC [KORRSC)|
- Dichte-KF CN [KORRN]

- Ausgabe der Laufparameter und der Observablen-Mittelwerte



2. Unterprogramme

2.1. MC-Prozedur

HOPMA
Zweck Eingabe der Hoppingmatrix, hier: Hopping zwischen nachsten
und iibernéchsten Nachbarn méglich
Aufruf CALL HOPMA(HK,N,T2)
Argumente HK: Resl-Feld (NxN) mit den Eintrigen der Hoppingparameter
(output)

N: Anzahl der Gitterplitze (input)
T2: Hoppingperameter fiir fibernéchste Nachbarn (input)

EXPHK

Zweck Exponenzierung der Hopping-Matrix, Multiplikation mit
exp(—A7P) und Invertierung

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

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

' EK: Real-Feld (NxN) mit der exponenziertén Hopping-Matrix
(output)
EKI: Real-Feld (NxN) mit der Inversen von EK (output)
N: Anzahl der Gitterplitze (input)
DT: Diskretisierungsgréfie (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 CALL RS(NM,N,A,W MATZ,Z,FV1,FV2,IERR)
Argumente NM: Zeilen-Dimensionierung von A (input)
N: Ordnung von A (input)
A: Real-Feld (NxN) mit der symmetrischen Matrix (input)
W: Real-Vektor (N) rﬂit den Eigenwerten von A (output)
MATZ: Integer-Variable; MATZ=0: nur Eigenwerte, MATZ# 0:
Eigenwerte und Eigenvektoren zu bestimmen (input)
Z: Real-Feld (NxN) mit den Eigenvektoren von A (output)
FV1,FV2: Real-Vektoren (N) als Arbeitsfelder
IERR: Fehlerindex (output)
LINRG
Zweck IMSL-Routine zur Bestimmung der Inversen einer rellen Matrix
Aufruf CALL LINRG(N,A,LDA,AINV,LDAINV)

Argumente N: Ordnung von A (input)
LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)
A: Real-Feld (NxN) mit der au invertierenden Matrix (input)



LDA: Zeilen-Dimensjonierung von A (input)
AINV: Real-Feld (NxN) mit der Inversen von A {output)
LDAINV: Zeilen-Dimensionierung von AINV (input)

LINRT
Ziweck 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=1, falls R untere Dreiecksma-
trix, IPATH=2, falls R obere Dreiecksmatrix
RINV: Real-Feld (NxN) 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-Hilisfeld (output)
NT: Anzahl der Trotter-Schritte (input)
N: Anzahl der.Gitterplé'.tze (input)
M: Integer-Vektor der Linge 2560 aus Pseudozufallszahlen zwi-
schen 0 und 232 — 1 (input/output)



RNST

Zweck
Aufruf

Argumente

R250

Zweck

Aufruf
Argumente

SWEEP

Zweck

Aufruf
Argumente

Cray-Routine zur Initialisierung des Zufallszahlengenerators R250
CALL RNST(ISEED,M,IER)

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

M: Integer-Vektor der Lange 250 aus Pseidozufallszahlen zwi-
schen 0 und 252 — 1 (output)

JER: Fehlerindex,JER=1, wenn ISEED nicht im erlaubten Inter-
vall liegt (output)

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

CALL R250(M,V,N)

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

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

N: Anzahl der zu erzeugenden Pseudo-Zufallszahlen

Ein MC-Sweep durchs ?Trotter”- und Ortsgitter
CALL SWEEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK, EKLE,N,NT,LF,M,SIG)
LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Pj aus (6.1)



Routinen

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)

G1,G2: Real-Felder (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 Gitterplitze (input)

NT: Anzahl der Trotter-Schritte (input)

LF: Anzahl der méglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-
nalisierung (input)

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

SIG: Real-Variable, mittleres Vorzeichen der Fermionendetermi-
nanten (output)

UPDATE: Exaktes Updating der Greensfunktionen nach (2.36)
bei Ubergang zum nichsten Trotter-Schritt

GQITTER: 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

Aufruf
Argumente

Routinen

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

CALL UPDATE(G1,G2,1S,EX,EKL,E,N,NT,L)

G1,G2: Real-Felder (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 EX (input)

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

N: Anzahl der Gitterplitze (input)

NT: Anzahl der Trotter-Schritte {input)

L: aktueller Trotter-Schritt (input)

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

GITTER

Zweck

Aufruf
Argumente

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

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

G1,G2: Real-Felder (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 Gitterplitze (input)

- 10



Routinen

BINIT

Zweck

Aufruf
Argumente

L: aktueller Trotter-Schritt (input)

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

SIG: Real-Variable, mittleres Vorzeichen der Fermionendetermi-
nanten {output)

R250: CRAY-Routine zur Erzeugung reeller Pseudo-Zufallszahlen

zwischen 0 und 1

Initialisierung der hierarchischen Struktur aus Matrixprodukten;
Abspeichern der Matrixprodukteiiber Fortran-Kanal 16

CALL BINIT(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)
IB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Fj 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 besetat ist (LE(j)=1) oder nicht (LE(j)
=0). (input/output)

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

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

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

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

N: Anzahl der Gitterplitze (input)

LF: Anzahl der moglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-
nalisierung (input)

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

BPROP

Zweck

Aufruf
Argumenfe

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 QDR-zerlegter Matrizen,
Ergebnis wieder QDR-zerlegt

BSHIFT: Verschieben der hierarchischen Struktur nach je NUP /2
Ausfihrungen von BPROP

Neuberechnung eines Blocks aus B-Matrizen nach (6.1), Neu-
organisation der hierarchischen Struktur und Berechnung der
Greensfunktionen; Abspeichern und Lesen der Matrixprodukte
uiber Fortran-Kanal 16

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

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Py 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)

G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input/output)

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

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

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

N: Anzshl der Gitterplatze (input)

12



Routinen

BSHIFT

Zweck

Aufruf

Argumente

L¥: Anzahl der moglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-
nalisierung (input)

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

IB: Nummer des zu berechnenden Matrixprodukts (input)
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 QDR-zerlegter Matrizen,
Ergebnis wieder QDR-zerlegt

BSHIFT: Verschieben der hierarchischen Struktur nach je NUP/2
Ausfithrungen von BPROP

Verschiebung der Produkte aus B-Matrizen in der hierarchischen
Struktur nach je NUP/2 Ausfiibrungen von BPROP, Abspeichern
und Lesen der Matrixprodukte fiber Fortran-Kanal 16

CALL BSHIFT(LB,LE,NUP,N)

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Py 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 Matrixblécke (NUP<S 128) (input)

N: Anzehl der Gitterplitze (input)
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MULSP

Zweck

Aufruf

Argumente

Multiplikation zweier quadratischer Matrizen, eine davon streifen-
diagonal, die andere voll besetzt. Es werden hier zwei Nebendi-
agonalen beriicksichtigt.

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

A: quadratisches Real-Feld (input)

LDA: Dimensionierung von A (input)

B: quadratisches Real-Feld (input)

LDB: Dimensionierung von B (input)

C: quadratisches Real-Feld, Produktmatrix C=A - B (output)
LDC: Dimensionierung von C (input)

N: Ordnung der Matrizen (input)

NI: NI=0: A streifendiagonal, NI#0: B streifendiagonal (input)

MULQDR

Zweck

Aufruf
Argumente

Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen, Ergebnis ebenfalls
QDR-zerlegt

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

N: Ordnung der Matrizen (input)

LDU: Dimensionierung der Matrizen (input)

U: Real-Feld (LDUXLDU), Orthogonale Matrix des linken Fak-
tors sowie des Produkies (input/output)

D: Real-Vektor (LDU), enthélt die Diagonalelemente des linken
Fektors sowie des Produkts (input/output)
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Routinen

MULP

Zweck

Aufruf

Argumente

Routinen

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)
QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix

Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen, Ergebnis nicht
QDR-zerlegt

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

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), enthilt die Diagonalelemente des linken
Fektors sowie des Produkts (input)

R: Real-Feld (LDULDU), 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), Produkimatrix (output)

LDP: Dimensionierung der Matrix P (input)
QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix
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QDRDEK

Zweck

Aufruf
Argumente

Routinen

LQRRR

Zweck

Aufruf

Argumente

Zerlegung einer Matrix in ein Produkt aus einer orthogonalen,

einer diagonalen Matrix und einer oberen Dreiecksmatrix
CALL QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR)

N: Ordnung der Matrix A (input)

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

LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

U: Real-Feld, orthogonale Matrix (output)

LDU: Zeilen-Dim.ensionierung von U (input)

D: Real-Vektor, N Diagonalelemente (output)

IDD: Dimensionierung von D (input)

R: Real-Feld, obere Dreiecksmatrix (output)

LDR: Zeilen-Dimensionierung von R (input)

LQRRR: IMSL-Routine zur QR-Zerlegung einer rellen Matrix
mittels Householder Transformationen

LQERR: IMSL-Routine zur Berechnung der orthogonalen Matrix
aus dem output vor LQRRR

IMSL-Routine zur QR-~Zerlegung einer rellen Matrix

mittels householder 'I&-_ansforma.tionen

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

.. QRAUX,CONORM)
NRA: Anzahl der Spalten von Matrix A (input)
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LQERR

Zweck

Aufruf
Argumente .

NCA: Anzahl der Zeilen von Matrix A (input)

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

LDA: Zeilen-Dimensionierung von A (input)

PIVOT: Logical-Variable, PIVOT=.TRUE. : Zeilenpivotierung,
PIVOT=.FALSE. : ohne Zeilenpivotierung (input)

IPVT: Real-Vektor der Linge NCA, enthilt ggf. Informationen
{iber die pivotierten Zeilen (output)

QR: Real-Feld, enthilt Informationen fiber die QR-Zerlegung;
oberer, rechter Teil enthélt die Dreicksmatrix (output)

LDQR: Zeilen-Dimensionierung von QR (input)

QRAUX: Real-Vektor der Lange NCA, enthilt Informationen
fiber den orthogonalen Teil (output)

CONORM: Real-Vektor der Linge NCA, enthilt die Norm der
Zeilen von A (output) |

LQERR: IMSL-Routine zur Berechnung der orthogonalen Matrix
aus dem output von LQRRR

CALL LQERR(NRQR,NCQR,QR,LDQR,QRAUX,Q,LDQ)
NRQR: Anzehl der Spalten von Matrix QR (input)

NCQR: Anzahl der Zeilen von Matrix QR (input)

QR: Real-Feld, enthilt Informationen iiber 'die QR-Zerlegung;
oberer, rechter Teil enthilt die Dreicksmatrix (input)

LDQR: Zeilen-Dimensionierung von QR (input)

QRAUX: Real-Vektor der Linge NCQR, enthilt Informationen
#iber den orthogonalen Teil (input)
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Q: Real-Feld, enthilt die orthogonale Matrix (output)

LDQ: Zeilen-Dimensionierung von Q (input)

2.2. Bestimmung der Erwartungswerte

LOKMAG

Zweck

Berechnung der lokalen Magnetisierung nach G1.(3.14)

Aufruf CALL LOKMAG(G1,G2,N,RL)

Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)
N: Anzahl der Gitterplétze (input)
RL: Wert der lokalen Magnetisierung (output)

STRUKT

Ziweck Berechnung magnetischer Strukturfaktoren nach G1.(3.18)

Aufruf CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)

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

tionen (input)

N: Anzahl der Gitterplitze (input)

S: Wert des magnetischen Strukturfakiors (output)
Q: Phase des magnetischen Strukturfaktors (input)
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SUSZEP

Zweck

Aufruf
Argumente

Routinen

Berechnung der g-abhingigen magnetischen Suszeptibilité'.tr nach
(4.2)

CALL SUSZEP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKLE,N,LF,NUP,CHILQ)

LB: Integer-Vektor (129), Ordnet den Matrizen Py aus GL(6.1)
einen Platz in der hierarchischen Struktur zu (input)

LE: Integer-Vektor (385), LE(j) gibt an, ob die Matrix j in der
hierarchischen Struktur besetzt ist (LE(§)=1) oder nicht (LE(j)
=0). (input) _
G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)

IS: Integer-Feld (NTxN), 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 Gitterplitze (input)

LF: Anzahl der méglichen Matrixmultiplikationen ohne Orthogo-
nalisierung (input)

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

CHI: g-abh. magnetische Suszeptibilitat (output)

Q: Phase fiir die magnetische Suszeptibilitit (input)

QDRDEK: QDR-Zerlegung einer rellen Matrix

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

MULQDR: Multiplikation zweier QDR-zerlegter Matrizen,
Ergebnis wieder QDR-zerlegt
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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

Greensfunkiionen
ENERG
Zweck Berechnung intieren Energie nach G1.(4.1)
Aufruf CALL ENERG(G1,G2,HK,N,U,EN)
Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)
HK: Real-Feld (NxN), symmetrische Hopping-Matrix (input)
N: Anzabl der Gitterplitze (input)
U: Grofe der on-site Wechselwirkung der Elektronen (input)
EN: Wert der inneren Energie (output)
ELDICHTE
Zweck Berechnung der mittleren Elektronenzahl pro Gitterplatz fiir Spin
up bzw. down nach Gl,(3.6)
Aufruf CALL ELDICHTE(G1,G2,N,D1,D2)
Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), Einteilchen-Greensfunktionen (input)

N: Anzahl der Gitterplitze (input)
D1: Elektronendichte fiir Spin up (output)
D2: Elektronendichte fiir Spin down (output)
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LODICHTE

Zweck Berechnung der mittleren Zahl von Léchern pro Gitterplatz nach
GL(7.6b), (7.7) und (3.6)

Aufruf CALL LODICHTE(G1,G2,N,H)

Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)
N: Anzahl der Gitterplitze (input)
H: Lochdichte (output)

KORRN

Zweck Berechnung der Dichte-Korrelation fiir Gitterpldtze mit gegebe-
nem Abstand nach GL.(7.15)

Aufruf CALL KORRN(G1,G2,N,C,LD)

Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)
N: Anzahl der Gitterplitze (input)
C: Dichte-Korrelation {output)
LD: Abstand der Gitterplitze (input)

KORRSS

Zweck Berechnung der Spin-Spin-Korrelation fiir Gitterplitze mit gege-
benem Abstand nach GL(7.5) und (7.6a)

Aufruf CALL KORRSS(GI,GZ,N,C,LD)
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Argumente G1,G2: Real-Felder (NxN), equal-time Einteilchen-Greensfunk-
tionen (input)
N: Anzabl der Gitterplétze (input)
C: Spin-Spin-Korrelation (output)
LD: Abstand der Gitterplitze (input)

Die Routinen fiir die weiteren Korrelationsfunktionen nach Gln.(7.5), (7.6) und
(7.12) (KORRNN, KORRDD, KORRHH sowic KORSC) werden aufgerufen
wic KORRSS.

3. Rechenzeiten

Die Berechnung der Greensfunktionen nach jedem Isingspin-Flip (siehe Gl.
(2.34)) erfordert fiir jeden Gitterplatz N? Multiplikationen, d.h. die Rechenzeit
wichst insgesamt kubisch mit N. Bei tiefen Temperaturen wird allerdings der
grofBite Teil der Rechenzeit fiir die Orthogonalisierung der Matrizen verwendet, die
ja ebenfalls ein N3-ProzeB ist, Bei Temperaturen unterhalb etwa T' = 0.25 bringt
die hierarchische Speicherstruktur einen Gewinn gegeniiber dem einfachen Aufmul-
tiplizieren. Dann geht die inverse Temperatur 8 iiber die Zahl der Trotter-Schritte
L im wesentlichen linear in dic Rechenzeit ein. Die Programmliufe wurden auf
dem Computer CRAY X-MP des Forschungszentrums Jiilich durchgefithrt. Ein
vollsténdiger MC-Sweep beansprucht hier z.B. fiir den Ring aus N = 32 Git-
terplitzen beif =16, m = 8 und AT = % etwa 1.7, bei f = 32 etwa 3.5 Sekunden.
Fiir N = 100 und 8 = 16 erhoht 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 betrigt bei N = 32
etwa 50 MFLOPS (million floating-point operations); bei N = 100 gind es dage-
gen gut 100 MFLOPS. Die zeitintensivsten Routinen im dem Programm - das

22



sind QR-Zerlegungen, Matrixmultiplikationen und die Berechnung der Greens-
funktionen nach (2.34) - sind sehr gut vektorisierbar. Dennoch sind, wie man
sieht, zur Bestimmung eines Mefipunktes (N, n,U, P und T fest) bei einigermafien
grofilen Systemen und tiefen Temperaturen Programmliufe von mehreren Stun-
den notwendig, wenn man eine gute Statistik verlangt (2.B. 1000 unabhingige

Messungen).
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FILE: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

aaaaaaQanaaaOoAaQaaaoOQOaaaaoaaaaoaaoaaaaaoaoaaaaoaagaaaQaoQaaaQaaQaaQn

PROGRAM HM1D
B e L s D T e e S e S e S e

*ikk
kil
Felekeick
Liziic
Fehelekd
Yekickede
Fdekdede
*hkifk
Fededeieke

Fefedededc
Fedededede
Fedekedfeke
Fedrkdk
odedoleke
Fekededede
Feickik

MONTE~CARLO-SIMULATION DES 1-DIM. HUBBARDMODELLS

MARTIN ULMKE
OKTOBER 1990

DIESES PROGRAMM FUEHRT EINE MONTE-CARLO-SIMULATION
NACH DEM ISING-FUNKTIONAL-INTEGRAL FORMALISMUS AUS.
DABEI WURDEN DIE FERMIONISCHEN FREIHEITSGRADE
AUSINTEGRIERT, DIE EIGENTLICHE MC~PROZEDUR BEZIEHT
SICH AUF DAS 1+1 DIMENSIONALE SPIN-HILFSFELD.
DAS VERFABREN WIRD AUF DAS HUBBARDMODELL AUF EINER

Kkkkk
Fickicde
Hkdekd
Fokdrick
Fededeke
Aok
Fedededek
Fehedckd
dedehoiek
wefeeRowe
Ikl
Sk

KETTE VON GITTERPLAETZEN ANGEWANDT. DIE HOPPING-MATRIX drivirirk
IST BELIEBIG UND WIRD ZU BEGINN EINGEGEBEN. ES SIND NUR¥¥#k

ON-SITE WECHSELWIRKUNGEN ZUGELASSEN.

FUER DAS ZWEIDIMENSIONALE MODELE MIT ON-SITE WECHSEL-

WIRKUNG LIEGT DAS PROGRAMM HM2D VOR.

DIE HIERARCHISCHE ABSPEICHERUNG VON ZWISCHENPRODUKTEN
BEI DER NEUBERECHNUNG DER GREENSFUNKTION XST IMPLEMEN-
TIERT, EBENSO DIE QDR-ZERLEGUNGEN FUER DIE NUMERISCHE

STABILISIERUNG BEI TIEFEN TEMPERATUREN.
DIE ANGEGEBENEN GLEICHUNGEN BEZIEHEN SICH AUF DAS
DAZUGEHOERIGE MANUSKRIBT.

65 |,
1025

DIE MAXIMALE SYSTEMGROESSE IST NMAX
DIE ZAHL DER TOTTER-SCHRITTE IST AUF NTMAX
BESCHRAENKT .

i n

delelekn
Fhhkk
dedvifeicke
Fokedokk
Fekkkk
Jeltedekede
okl
Sk
Sekedek ke
Feldedke
dedededek
ke
Kkl

Fedededeiededededetedededeloieieioledoikdoiobdoiokdokdeivinieidoininiriolioiok keinriioioiobinrieioolniniaeod diiniolnink

Fededeeiehichefefoledelriolefoioiefoiitinirioielaelebok

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z) |
DIMENSION IS(1025,65)

DIMENSTON EK(65,65) , HK(65,65) , EKI(65,65)
DIMENSION E(3) , G1(65,65) , 62(65,65)
DIMENSION M(250)

DIMENSTON LE(385) , LB(129)

DIMENSION CSS(65)

DIMENSION CDD(65)

DIMENSION CNN(65)

edefeirirfokdb fioiekkkdiickialek FELDER : FeveReRedokeieiekioioioieleiioin ook
dddh I8 :  SPIN-HILFSFELD, WERTE +1 UND -1 defedriede
*ieidk  HK :  HOPPING-MATRIX i
*ikdk  EK : EXPONENZIERTE HOPPING-MATRIX Fededvich
dhdded  EKI : INVERSE VON EK Fririekde
*kiik (1,62 : EQUAL-TIME EINTEILCHEN-GREENSFUNKTIONEN Foeddcke
ool FUER SPIN UP BZW. DOWN dededeicle
Wik | . "BOLTZMANN"-FARTOREN  (GEM. GLEICHUNG (2.7}) ik
Fekdkk M . STARTFELD FUER DEN ZUFALLSGENERATOR R250 dededeicke
ik LE : LE(K) GIBT AN, OB DIE MATRIZEN P1(.,.,K) UND il
el P2(.,.,K) BESTZT SIND (LE(K)=1) ODER NIGHT (Q)¥inf¥i
*iickk LB : INDEX, DER DIE PRODUKIE P(K) AUS GL.(6.1) dedededcle
Fededeid DEN MATRIZEN Pi(.,.,K) BZW. P2(,.,.K) ZUWEIST #¥iik
diik’® KORRELATIONSFUNKTIONEN IM ORTSRAUM NACH (7.5),(7.6) FUERirkick
*ikkk  CSS :  SPIN-SPIN ik
*kickk  CNN : DICHTE-DICHTE Feddefede
fdedy DD .+ DOPPELTBESETZUNG-DOPPELBESETZUNG delrdeice
*iikk  CHH :  LOCH-LOCH ededeiede
ik CSC : LOKALE COOPERPAARE NACH (7.11) el
dledek  ON : DICHTE-KORRELATION NACH (7.15) ki

Sededeedededriele i il o ininiebefeo ke dedefeiodeoke
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FILE: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167 . PAGE 2

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

LREC = 40%65%65 :
OPEN(16,FILE='BAUM',ACCESS='DIRECT',RECL=LREC)

sefehodcieiriciokricioleioicicoke UNTERPROGRAMME : Felrdeieddeideiricieiorininkde
Fedededfehefriohfohfrhfeffeffoiiohefffeifefdfol ok fedavi ikt fnr A d e fdok Sl e e oo e e e e e
Fefedkiehfifhiohh ik FUER DIE MC-PROZEDUR : **M**M*M***::
e

ke HOPMA(HK,N,T2): ok
*% BESETZUNG DER HOPPING~MATRIX HK ke
*% QUADRATISCHES GITTER, BELIEBIGE RANDBEDINGUNGEN Fede
#% DEFAULT: PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN ::
Kk

ede EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P): wk
%% BERECHNET DIE EXPONENZIERTE HOPPING-MATRIX EK AUS HK IN i
%% ABHAENGIGKEIT VOM "ZEIT"-INTERVALL DT UND DEM CHEMISCHEN L
#% POTENTIAL P GEM. GLEICHUNGG (2.14) SOWIE IHRER INVERSEN EKI. ::
*k INFIELD(IS,NT,N,M): %k
*% VERTEILT ZUFAELLIG DIE WERTE +1,-1 AUF DAS ISINGSPIN-HILSFELD. ::
e

Lk SWEEP(LB,LE,G1,G2,1S,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,SIG): *¥*
*% ERZEUGT EINEN MC~SWEEP DURCHS ORTS- UND "ZEIT" - GITTER. Fek
*i ik
Li UPDATE(G1,62,1S,EK,EKI,E,N,NT,L):

*% EXAKTES UPDATING DER GREENSFUNKTIONEN NACH EINEM MC-SWEEP
** DURCHS ORTSGITTER (BEI UEBERGANG VOM "ZEIT"- SCHRITT L-1 2U L).
%% NACH GL. (2.36).

e

L GITTER(G1,62,IS,E,N,L,M,SI1G):
%% ERZEUGT EINEN MC-SWEEP DURCHS ORTSGITTER .

iF

BINIT(LB,LE,G1,G2,1S,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 G1 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.

BSHIFT(LB,LE,NUP,N)
SHIFTEN DER HIERARCHISCHEN STRUKIUR NACH JEWEILS NUP/2 AUS-
FUEHRUNGEN VON BPROP.

IPPEIIIEEEEELLELILELLES

i

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

ii

FEIFIITTEed444y
i

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

% MULTIPLIRKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN. ERGEBNIS IST
*% WIEDER QDR-ZERLEGT : U,D,R

ke

* MULP(N,LDV,U,D,R,UR,DR,RR,P,LDP)

% HULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN. ERGEBNIS IST
#% NICHT QDR-ZERLEGT : P -

Yok

aaacaQaooaaaaogQaaaaaaaaoQaaaaaacnaQaaaaoaaaaaaoaaaaQaaaaaoaaaan

ff1i3fizig

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



FILE: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

c
4
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
C
G
c
c
c
c
Y
c
c
C
c
C
C
C
G
C
C
C
C
G
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
G
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
c
C
C
C
c
H
c
c

*% ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN EINE ORTHOGONALE MATRIX U, EINE i
*k

#% DIAGONALE MATRIX A UND EINE NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX R.
Fdediededeleieficlefoidelohofioiiokioleioiiok ideleiokdoieicloloioiodoiio foeicdefeloioeicokdeiniclokicoicleiceiolnek

ok
Fiekdkdkiciikkiidk%®  FUER DIE OBSERVABLEN :

.
L

Fi

ke LOKMAG(G1,G2,N,RL):

¥ BERECHNET AUS G1 UND G2 DAS LOKALE MAGNETISCHE MOMENT RL

*% NACH GLEICHUNG (3.14).

i

ok STRUKT(G1,G2,N,S,Q):

:: BERECHNET DEN MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTOR S(QX,QY) NACH (3.18).
Rk SUsZEp(LB,LE,G1,62,IS,EK,EKI,E,N,LF ,NUP,CHI,Q):

:: BERECHNET DIE (STAGGERED) SUSZEPTIBILITAET CHI(Q) NACH (4.2).
ok ENERG(G1,G2,HK,N,U,EN):

*% BERECHNET DIE SUMME AUS KINETISCHER UND POTENTIELLER

*% ENERGIE NACH (4.1).

¥

ELDICHTE(G1,62,N,D1,D2):
BERECHNET DIE DICHIE DER ELEKTRONEN MIT SPIN UP (D1) BZW.
SPIN DOWN (D2) NACH (7.6A) UND (7.7).

LODICHTE(G1,G2,N,D1,D2):
BERECHNET DIE DICHTE DER LOECHER NACH (7.6D) UND (7.7).

KORRN(G1,62,N,C,LD):
BERECHNET DIE DICHTE-DICHTE- KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

ABSTAND L NACH (7.5) UND (7.6B).

KORRSS(G1,G2,N,C,LD):
BERECHNET DIE SPIN-SPIN-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM
ABSTAND L NACH (7.5) UND (7.64).

KORRNN(G1,62,N,C,LD):
BERECHNET DIE DICHTE-DICHTE- KORRELATION FUER GITTERPLAETZE Iy

ABSTAND I, NACH (7.5) UND (7.6B).

KORRDD(G1,G62,N,C,LD):
BERECHNET DIE DOPPELBESETZUNGS KORRELATION FUER GITTERPLAETZE

IM ABSTAND L NACH (7.5) UND (7.6C).

KORRHH(G1,62,N,C,LD):
BERECHNET DIE LOCH-LOCH- KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

ABSTAND L. NACH (7.5) UND (7.6D).

KORRSC(G1,G2,N,C,LD):
#% BERECHNET DIE COOPERPAAR-KORRELATION FUER GITTERPLAETZE IM

*% ABSTAND L NACH (7.11),
ededehededededrieiioleloofodelriclei i

S SRS EEEEESEEEE SRR SR SR

%
:
A
%.
:
f

deteleetchoiekefeloifokfofedeoliiivk LAUF-PARAHETER : T dedeiefeickekekdoiekioiediolokdeiieke
deikiickk N ¢ ANZAHL DER GITTERPLAETZE © dedededciciede
dickddeiere NT :  ZAHL DER "“ZEIT"-SCHRITIE dricicdcicle
wwiickkd U 1 ABSTOSSUNGSPARAMETER Frickedciehok
Kkikiik P : CHEM. POTENTIAL DER ELEKTRONEN Feickdedekd
Jidekdeick BETA: INVERSE TEMPERATUR Fedeicicicicde
Jeiiihkd® MCOST: ZAHL DER MONTE-CARLO SWEEPS dekeeiekick
Feddeieiink ZUR THERMALISIERUNG dedededededede

iiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiii
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FILE: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

c
C
c
C

aa oo aa aa aa aa aqaaao o aaaoanaaaaaaa

Qo aa aa aaQq

C

Fekivkickk NMES: ANZAHL DER MESSUNGEN

deiedekicde MCSZ:  ZAHL: DER MONTE-CARLO SWEEPS

Feiekeiiolel ZW. 2 OBSERVABLENBESTIMMUNGEN :
ekdcicikhde (TOTALE ANZAHL MCSWEEPS: MCST + NMES * MCSZ)
#iikickd LF : ZAHL DER UPDATINGS ZWISCHEN ZWEI NEUBERECH-

Feieiclirick NUNGEN DER GREENSFUNKTIONEN,

Fririricleic GLEICH ZAHL DER MATRIXMULTIPLIKATIONEN, DIE
ekedeicieick OHNE QDR-ZERLEGUNG DURCHGEFUEHRT WERDEN
dkdiekdk LMAX: ABSTAND, BIS ZU DEM KORRELATIONFUNKTIONEN
Feiedeiieink ZU BERECHNEN SIND (I.D.R. LMAX=N/2)

#dhddichk T2 : PARAMETER FUER NEXT-NEAREST-NEIGHBOR HOPPING
#¥ikiick ENERGIESKALA ¢ T  (BANDLUECKE)

dededeieieded
Fhrkinkik
dedediededede
Friirkirink
diekokfeded
Fedekdheid
Fekfefededed
Stk
Flekhdohdk
Frdehededek
Kdekhdhedk
Whkiikd

Fefedekdokdeividodiofifod i ddhdohdilokivkiok ik diihdihicklehibloiiokielbok ook ik kok

EINLESEN DER LAUFPARAMETER
READ (4,%*) N,NT,U,P,BETA,MCST,NMES,MCSZ,LF,LMAX,T2

NUP = NT/LF
Fedeidediriricirbokiric i OBSERVABLE Sedeedede ettt

MITTELWERT DER LOKALEN MAGNETISIERUNG =
€550 = 0.

MITTELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(0)=
SM = 0,

MITTELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(PI/2)=
SM1 = 0,

MITIELWERT DES MAGNETISCHEN STRUKTURFAKTORS S(PI)=
SM2 = 0.

MITTELWERT DES ANTIFERROMAGNETISCHEN SUSZEPTIBILITAET X(PI)=
CHIM= 0.

MITTELWERT DER INNEREN ENERGIE =
ENM = 0,

MITTELWERT DER ELEKTONENDIGHTE FUER SPIN UP BZW. DOWN =
RNM1 = 0.
RNMZ ='0.

MITTELWERT DER GESAMTEN ELEKTONENDICHTE =
RNM = 0.

MITTELWERT DER LOCHDICHIE =
HM = 0.

MITTELWERT DER DOPPELBESETZUNGSDICHTE =
DM = 0,

MITTELWERTE DER KORRELATIONSFUNKTIONEN =
DO 1 L=1,LMAX

CSS(L) = 0.
€DD(L) = 0.
CNN(L)
CHH(L)
CsC(L)
CN(L)

1 CONTINUE

B ununn

OO0
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FILE: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167
c MITTELW&RT DES VORZEICHENS DES DETERMINANTENPRODUKTES
IGH =

U.S-W-

Irleielnickioivivickdohdchehiofrinlonieolofokefoloio oo e fdriofiob R irh ek b ddedodokofobodnioee ke

GROESSE DER "ZEIT"-SCHRITIE =
= BETA/DFLOAT(NT)

Q0 aaaQaoaaaaa

PARAMETER DT*LAMBDA := FL NACH GL.(2.7)
X = 5%DT*U .
FL = DLOG(DEXP(X)+DSQRT(DEXP(2.%X)-1.))

"BOLTZMANN" - FAKTOREN
DEXP( FL)

aa
[ M=
P Yan'
(™
S N
unu

DEXP( FL)

INITIALISIERUNG DES ZUFALLSZAHLENGENERATORS

ENTWEDER :
ISEED = 3727493
CALL INR250(Y,XSEED)

agaoaaaaaQn

ODER:
ISEED = 0
CALL RNST(ISEED,M,IER)
EINGABE DER HOPPING-MATRIX HK
CALL HOPMA(HK,N,T2)
BERECHNUNG DER EXP., HOPPING-MATRIX EK UND IHRER INVERSEN EKI
CALL EXPHK(HK,EK,EKI,N,DT,P)
EINGABE DES ANFANGS-SPINFELDES

CALL INFIELD (IS,NT,N,M)

Qoa aaan aaQ QoA

INITIALISIERUNG DES MULTIPLIKATIONSBAUMS
CALL BINIT(L®,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP)

LOOP: fededviedodeiekddoidooiookk THERMALISIERUNG fidedeiededediedriciicivinkok

aaoaa

DO 1¢ I=1,MCST
CALL SWEEP (LB,LE,G1,62,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,H,51G)

10  CONTINUE
Fekdriieleleeldieioeiideiicoleioideiioieiiohiridebeiiceiricoilodeiioekdoclednniibodod

LOOP: ##kiik BESTIMMUNG DER OBSERVABLEN-MITTELWERTE *whidird

caaaaaaan

DO 20 I=1,NMES
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LOOP: #¥ekd MC~SWEEPS ZUR ENTKOPPLUNG DER ZUSTAENDE i

Qaaaaq

DO 30 J=1,MCSZ-1
CALL SWEEP (LB,LE,G1,62,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,H,S1G)
30  CONTINUE

AKTUELLER MITTELWERT DES VORZEICHENS
SIG = 0.

CALL SWEEP (LB,LE,G1,G2,IS,EK,EKI,E,N,NT,LF,M,51G)
NORMIERUNG VON SIG AUF EINEN ISINGSPIN-FﬁIP

SIG = SIG/DFLOAT(N*NT)
SIGH=SIGM+SIG

dlekhekkhdbofehbfodlhdolohbohdckichokiolioldoklodediolfoliikhiohkickokkiliokiokdk

BESTIMMUNG DER AKTUELLEN OBSERVABLEN-WERTE
PI = DACOS(-1.D0)

QA aaaaaaa

CALL LOKMAG(G1,G2,N,RL)
CSS0 = CSSO+RL*S1G

Q =0.
CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
SM = SM+S*SIG

Q = PI/2.
CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
SH1= SH1+S*SIG

Q =PI
CALL STRUKT(G1,G2,N,S,Q)
SM2= SM2+5*51G

Q =PI
CALL SUSZEP(LB,LE,G1,G2,IS,EX,EKI,E,N,LF,NUP,CHI,Q)
CHIM=CHIM+CHIG

CALL ENERG(G1,62,HK,N,U,EN)
ENM = ENMHEN*SIG

CALL ELDICHTE(G1,62,N,RN1,RN2)
RNM1 = RNM1+RN1*SIG
RNM2 = RNM2+RN2*SIG

CALL LODICHTE(G1,G2,N,H)
HYM = HM+H*SIG

DO 2z L=1,IMAX

CALL KORRSS (G61,G2,N,C,L)
CSS(L) = CSS(L)+C*SIG
CALL KORRDD (G61,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*5IG
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CALL KORRSC (G1,G2,N,C,L)
C5C(L) = CSC(L)+C*SIG .
CALL KORRN (G1,G2,N,C,L)
CN(L) = CN(L)+C*SIG

2 CONTINUE

U.5.W.

C
c
C
C Frddebdor i bdobinbinioede i e e iedee hode dededededeine e s dese e e e e e e e e e e dedieodede e il
c
20  CONTINUE

c

C NORMIERUNG DER KORRELATIONSFUNKTIONEN

(RNM1+RNM2)/SIGM

HM/SIGH

RNM+HM-1.

RNM
HY
DM

it

DO 3 L=1,IMAX
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)/SIGH

3 CONTINUE

o uwnu

*******************************************************#**

AUSGABE DER DATEN

Qaaaaa

WRITE(30,%) 'INPUT '
WRITE(30,%) ' '

WRITE(30,%) 'ANZAHL GITTERPLAETZE N=",N
WRITE(30,%) 'INVERSE TEMPERATUR BETA = ',BETA
WRITE(30,*) 'ABSTOSSUNGSPARAMETER u=",0
WRITE(30,%) 'CHEMISCHES POTENTIAL p=",P
WRITE(30,%) "MZEIT"-SCHRITT DT = ',DT
WRITE(30,*) 'SWEEPS ZUR THERMALISIERUNG :',MCST
WRITE(30,*) 'ZAHL DER MESSSUNGEN :' ,NMES
WRITE(30,%) 'SWEEPS ZW. 2 MESSUNGEN ;' ,MCS2
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/SIGH
WRITE{30,*) 'INNERE ENERGIE E = ',ENH/SIGH
WRITE(30,%) 'STRUKRTURFAKTOR S(0) = ',sn/szsu
WRITE(30,*) 'STRUKTURFAKTOR S(PI/2)= ',SHI/SIGH
WRITE(30,%) 'STRUKTURFAKTOR S(PI) = ',suz/sxen
WRITE(30,*) 'STAGGERED SUSZEPT. X(PI) = ',GHIM/SIGM
WRITE(30,*) 'DICHTE ELEK. SPIN UP N1 = ',RNH1/SIGH
WRITE(30,%) 'DICHTE ELEK. SPIN DOWN N2 = ',RNH2/SIGH
WRITE(30,%) 'GESAMTE ELEKTRONENDICHTE N = ’,RNH
WRITE(30,%) 'DOPPELBESETZUNGSDICHTE D = ,DM
WRITE(30,*) 'LOCHDICHTE H= ,,HH
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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H

Qaaa o QaqQaaaQaooQaaaoaQn a aa 0

aQa

aqQaQa

WRITE(30,%) ' '

WRITE(30,1003)

DO 7 L=1,LMAX

WRITE(30,1002) L,CN(L)
7 CONTINUE

1000 FORMAT(1X,12,5¢(' ',E12.6))

1001 FORMAT(1X,'J",8X,'CSs’, 11X, 'CNN', 11X, 'cDD',11X, "CHH',11X,'CSC")

1002 FORMAT(1X,I12,' '¥E12.6)

1003 FORMAT(1X,'J',8X,'CN")
WRITE(6,%) 'iifikdid® PROGRAMM-ENDE ##idciiriiiok !
mmm**mmmﬂ**m*mwmﬁ*mﬂmmm*
CLOSE(16)
STOP
END

Fdekeikefekieddvinichiihiokichoiobinkiobhdrioioloinelefhok defok ke dedoh dokfefeiedededehkfefe i

Fiefeickfiioirinbieidbdioiriokibfofooleirdnfe b ik fedciok dedede dododede dedefedededede fedede ok

Frfekeirich HOPHA (22.02.90)
icickdk EINGABE DER SYMMETRISCHEN HOPPING-MATRIX
Fefedeleied HK(N’N).

ki (DEFAULT: PERIOD. RANDBEDINGUNGEN)
JefedeRdede

icdeicik ARGUMENTE

*ikidck N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
Triededekk (INPUT)

Fieekik HK ;HOPPING-MATRIX (NXN)  (OUTPUT)
tirkivkk T2 :NEXT-NEAREST-NEIGHBOR HOPPING (INPUT)

ededededede
Fedrededek
Fehededeink
Ffededoiek
ekt
wfrkeRefok
Fedelehked
Fedefededod
defekdedek
Wlekhdiek

********************************ﬁ*************************

SUBROUTINE HOPMA(HK,N,T2)
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z)
DIMENSION HK(N,N)

DO 10 I=1,N
DO 10 J=1,N
HR(I,J) = 0.0

10 CONTINUE

DO 20 I=1,N

BESTTMMUNG DER HOPPING-NACHBARN J VOM GITTERPLATZ I
HIER: NAECHSTE- UND UEBERNAECHSTE-NACHBAR HOPPING

J = I+]
J2 = I+2

PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN
IF (I.EQ.N) J = 1
IF (I.EQ.N) J2 = 2
IF (I.EQ.N-1) J2 = 1

OFFENE RANDBEDINGUNGEN
IF (I.EQ.N) J = I-1
HK(I,J) = 1.
HK(J,I) = 1.

HK(I1,J2) =T

PAGE 8
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HK(J2,I) = T2

c
20 CONTINUE
C
RETURN
END

Fedefeiiriiobioiilolnebhokfiokiohefokiohdolefehofdefodole o dokededolefodede dodoleiodofriedofofefede

Fededeicicke EXPHK (20.07.90) Fekdeedok
i BESTIMMUNG DER EXPONENZIERTEN HOPPING-MATRIX ik
#driiedk EK AUS DER HOPPING-MATRIX HK DURCH DIAGONA- ik
#kdeikk LISIERUNG, EXPONENZIERUNG DER EIGENWERTE UND ##iririi

#¥iirid ANSCHLESSENDE RUECKTRANSFORMATION. Feldedivke
##ikik DIE DIAGONALISIERUNG GESCHIERT MIT HILFE DER i
#kdcikd EISPACK-ROUTINE RS. Fededeicicde

Fdkikk ANSCHLIESSEND WIRD DIE MATRIX EK NACH (2.14) dhiiekk
kil YIT DEM FAKTOR EXP(-DT#P) MULTIPLIZIERT. Fedveideicic

ekl , Fededrhded
Fikkdk BENUTZTE ROUTINEN: deleiedehde
Fefedededone defefeiedede
Flekdekek LINRG dekfedehede
dekickk TMSL-ROUTINE ZUR INVERSION EINER ALLGEMEINEN #riririid
*fehid REELEN MATRIX eldeiededs
Feddededrk Fefrfededek
Fefededeked ARGUMENTE dededeede
Fekdekdk HK :HOPPING-MATRIX ‘ (INPUT) dededeiedde
Fikikk EK (EXPONENTIERTE HOPPING-MATRIX (OQUTPUT) ikt
Jrickicid EKI:INVERSE VON EK (OUTPUT)  dririie
fikkkk N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Fededriciele
FeFedieick (INPUT) delefekefek
fivivkd DT :GROESSE DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT) deledeiciod
dickickd P :CHEMISCHES POTENTIAL (INPUT) Fededciciede

Fededek e fefeiohiiohdoiriniiiofrialeoiolek i ioierloioimiiel ok iniokfolinirioinirkdofededode

gaaaoaoaaoaaQaaaooaoaaoaaaaaaaaaaaaaaaan

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

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

DIMENSION HK(N,N)

DIMENSION EK(N,N) , EKI(N,N)

DIMENSION EV(N,N) , EW(N) , WS1(65) , WS2(65)

BESTIMMUNG DER EIGENWERTE EW UND DER EIGENVEKTORMATRIX EV
CALL RS(N,N,HK,EW,1,EV,WS1,WS2,IERR)
EXPONENZIERUNG DER DIAGONALELEMENTE

Qaa aaQ

DO 10 I=1,N
EW(I) = DEXP(DI*EW(I))
10 CONTINUE

RUECKTRAFO DER EXP. EIGENWERTMATRIX: EK = EV*EXP(EW)*EV(TR)

Qa0

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

ER(I,J) = ER(I,J)+EV(I,K)*EV(J,K)*EW(K)
20 CONTINUE

ANTEIL DURCH DAS CHEMISCHE POTENTIAL (NACH GL. (2.2))

aaa
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ER(I,J) =
40 GONTINUE
C
C BERECHNUNG DER INVERSEN VON EK
c

K(I,J)*DEXP(-DT#P)

CALL LINRG(N,EK,N,EKI,N)
c

RETURN

END
c

G Frinrieirichefohifokbfoiiohfekfohofdobioloikkde ok fofefofofoefokdokdcolok ek e dck bk ok

C Hodvriciick INFIELD (02.01.90)

kit ZUFAELLIGE VERTEILUNG DER WERTE +1 UND ~1
Fickdk TN DAS FELD ISINGSPIN-HILFSFELD IS(NT,N).
defefiiok

*¥ikik DIE SUBROUTINE "R250(M,R,L)" ERZEUGT EINEN
*¥#¥ik YEKTOR R DER LAENGE L AUS PSEUDO-ZUFALLS-
fokidickt ZAHLEN ZW. O UND 1 NACH DEM ALGORITHMUS VON
¥tk YON KIRCKPATRICK-STOLL.

Fedekidnk

Fedeiriick ARGUMENTE

*deddchk 15:ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FUER JEDEN
Fikddkd ORTS~ UND ZEITGITTERPUNKT (QUTPUT)
¥idckk NT:ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT)

C *ddfehd N (ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

C edridrick (INPUT)

C diivkick M :STARTFELD FUER DEN ZUFALLSGENERATOR

C Fedvidick (INPUT/OUTPUT)

aQaaaaaaaaa

Fefekiiek
Feiekededede
dkkekdk
Fiekekekde
Feiefededede
Seledeloiede
Fededededede
Fieledrieke
defheiedek

C #imbirdrninffriniohdbidannrfedrieoinriob dokeddok dinoloir o fednedio b dnfoiodok ekt

H
SUBROUTINE INFIELD(IS,NT,N,M)
DIMENSION IS(1025,65), RND{100000)
DIMENSION M(250)

CALL. R250(M,RND ,NT#N)

DO 10 I=1,NT
DO 10 J=1,N
Is(1,J)=1 ‘
IF (RND(I+N*(J-1)).LT.0.5) IS(I,J)=-1
10 CONTINUE )

RETURN
END
c .

C *******************************ﬁ**************************

C #*¥kikk  SYEEP (23.05.90)

C *¥iiik EIN MONTE-CARLO-SWEEP DURCHS "ZEIT"- UND
C #ddidk ORTSGITTER

G Fihdedek

C “ickik BENUTZTE ROUTINEN:

¢ Fkddeiede

C Wicikdk UPDATE :

C Jrichiik EXAKTES UPDATING DER GREENSFUNKTIONEN BEI
G drieiiek UEBERGANG VON TROTTERSCHRITT L 2U L+l (2.36)
C Fieiriekk

C #¥ddick GITTER:

C #iick EIN SWEEP DURCHS ORTSGITTER MIT ANPASSUNG
C #¥¥¥k% DER GREENSFUNKTIONEN NACH (2.20)

C eiedeheik

C d¥cickdck BPROP:

Fevekedeide
Fekdedeek
fovdekekk
Fedededeheke
Fekedodnleke
Feldefokohde
Fedededefede
Kedvediek
Fekededokds
deieiekdede
Fedekefedeie
Pelrdokedek
Fefededdode
defekohokde
wedekekde
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#¥rirkick BERECHNUNG DES BETREFFENDEN MATRIXPRODUKTS P ik

#iivik NACH (6.1) UND DER GREENSFUNKTIONEN Feldeleicd
dededrieiei dededcieicie

Tekhhekd ARGUMENTE ekl
##iiik LB: ZEIGER FUER DIE PRODUKTE P(K) AUS (6.1) rivickk
Ieddcdrics (INPUT/OUTPUT) #hichick
Wik TE: LE(J) GIBT AN, OB DIE MATRIX J IN DER  siviivick
dededoieiede HIERARCH. STRUKTUR BESETZT IST (1) ODER ik

Feededeiededohehddoioiicininlodefelediokdohnidoieioiniiok ok inbiininkdfefiviiielebreledrlnlnink

C
C

C

C

C

c

C

C

C Fedeiciedk NICHT (0). (INPUT/QUTPUT) ieiivick
C ¥¥rirk® G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER Feledeloik
C Fededrioh ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN) devdedeiek
C Ariivivick (INPUT/QUTPUT) iviciik
Q ¥iiichk IS: ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FUER Felededeiek
O Feiicekok JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT Feleichik
C Feivicidd (INPUT/QUTPUT) eiviiivk
C *¥iixc EK: EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX (INPUT) lieickd
C ¥iiwdv EKI: INVERSE VON EK (INPUT) Hovdeickd
C #¥¥i%k E : BOLTMANNFAKTOREN (INPUT) ik
C Yiiikk N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Feiededeieds
G FRRkR (INPUT) wededeichk
C Weieddek NT: ZAHL, DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT) dedeiried
C #ickiik LF sUPDATING-RATE (LF =1 : KEIN UPDATING kdiik
C ededeiciok NUR NEUBERECHNUNGEN DER GREENSFUNKTION ik
C icdeleick MIT "NEUBER") (INPUT) Hickiik
C kit M : STARTFELD FUER DEN ZUFALLSGENERATOR el
C drfeinkdie (INPUT/QUTPUT) oirdivick
G Wickdy SIG: MITTLERES VORZEICHEN DER FERMIONEN- Fledeheicde
G ki DETERMINANTE (OUTPUT) divdciick
c

c

SUBROUTINE SWEEP (LB,LE,G1,62,1S,EK,EKI,E,N,NT,LF,H,SIG)
IMPLICIT REAL#8 (A-H,0-2)

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 UNTERPROGRAMHM SWEEP'

STOP
ENDIF

LOOP : "ZEIT"-SCHRITTE
DO 10 IB=1,NUP

Q aaan

D0 20 IU=1,LF
L = (IB-1)*LF+IU

ANPASSUNG DER GREENSFKT. |
CALL UPDATE (G1,62,IS,EK,EKI,E,N,NT,L-1)

Qq 2 Q

EIN SWEEP DURCHS ORTSGITTER
CALL GITTER (G1,G2,IS,E,N,L,M,51G)

20 CONTINUE

¢ UMSTELLEN DER BAUMSTRUKTUR, NEUBERECHNUNG VON G
CALL: BFROP (LB,LE,GI,GZ,IS,EK,E,N,LF,NUP,IB)

10 CONTINUE
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aaaaan

OQOC!OOOOOQQOOQQOOOGGQGOC‘JOQQOOOQQG

RETURN
END

Sl ol ook h ok foioloke ok doieioiodcioioiviololeleioiododoleioiooletoleofcoleleleds

Fdekikk

Fefcleieiek ANPASSUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 BEI
#iciiciek BET UEBERGANG VOM "ZEIT"-SCHRITT L NACH L+i

fededrdeiek
Fekirkked
Fedkkedok
Fekiekk
Fekhkdek
Fekirieied
Fedrikiek
Fekdededed
Sfekdrirk
Fekhhdfek
Foiekkeiok

UPDATE (17.01.90)

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 FUER
ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

(INPUT/OUTPUT)

IS: ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FUER

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
(INPUT)
NT: ZAHL DER TROTTER-SCHRITTE (INPUT)

L : NUMMER DES TROTTER-SCHRITTS, FUER DEN
TROTTER-SCHRITT L+1 SIND DIE GREENS-
FUNKTIONEN ZU BESTIMMEN (INPUT)

Fridriekek
dedededeie
Fekefediek
Ktk
ek
Fefederdedeke
Fekedededede
Fekefeiedeke
Flededrdede
Fededededek
ek
Feledefeiek
Fickdokk
Feleehedede
Kkdhhk
Kefedededede
defedeleinke
Fehfdfk

Fhelekeiek
Fefefolrink

Feliekfelioiinkickefololoioiviefofolokdelelohdoide ook dfoidelokfeldeiehfdolohfok ok dofofek ek

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

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
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

B := B(L+1) , C := B(L+1)%%(-1)

Do

10 I=1,N
EC2+IS(LS,I))
E(2-IS(LS,I))

1. /E(2+IS(LS,I))
1. /E(2-18(LS,1))
10 J=1,N

oy

B1(I,J)=EI*EK(I,J)

B2(I,J)=E2*EK(I,J)

C1(J,T)=FI*EKI(J,I)

€2(J,1)=F2*EKI(J,I)
10 CONTINUE
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aca

aQaaQ

Qaaaaaoaaaoaaacaoaaaaaaaaoaoaaaaaaaaaaaa

Q1

Qc

A := B*G(L) = B(L+1)*G(L)

CALL MULSP(B1,LDA,G1,N,Al,LDA,N,0)
CALL MULSP(B2,LDA,G2,N,A2,LDA,N,0)

G(L+1)

1= A¥C = B(LH1)*G(L)*B(L+1)#*%(-1)

CALL MULSP(A1,LDA,C1,LDA,G1,N,N,1)
CALL MULSP(A2,LDA,C2,LDA,G2,N,N,1)

RETURN
END

deickiviokiokichiok okl ioioiici e ook fel bk kink b kobhdedieiedr b biokdriededeiek

Fehekkdek
Fededeeded
Flekedeiek
Fefelekiek
Yedelekdek
Fickided

Fededickek
Sedekdekek
Tl
Fededelokok
Fekdrdelek
fekkefeik
Fededefdede
wehkkik
Feddedeieke

GITTER (08.01.90)
EIN MC-SWEEP DURCH DAS ORTSGITTER
ANPASSUNG DER GREENSFUNKTION NACH (2.20)

BENUTZTE ROUTINEN:

R250:

ERZEUGT EINEN VEKTOR AUS PSEUDO-ZUFALLS-
ZAHLEN ZW. 0 UND 1 NACH DEM ALGORITHMUS VON
KIRCKPATRICK=-STOLIL.

ARGUMENTE
G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER
ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)
(INPUT/OUTPUT)
IS: ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FUER
JEDEN ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT

(INPUT/OQUTPUT)
E : BOLTMANNFARTOREN (INPUT)
N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
(INPUT)
L : TROTTER-SCHRITT (INPUT)
M : STARTFELD FUER DEN ZUFALLSGENERATOR
(INPUT/QUTPUT)
SIG: MITTLERES VORZEICHEN DER FERMIONEN-
DETERMINANTE (OUTPUT)

Fiieinked

Srkedoiriek

Feledelelle
kel
Fefedekek
Fekdedeked

*****************************#************#***************

SUBROUTINE GITTER (61,62,1S,E,N,L,M,5IG)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

DIMENSION IS(1025,65)

DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

DIMENSION E(3) , F(3)

DIMENSION CL1(65) , CR1(65)

DIMENSION CL2(65) , CR2(65)

REAL RND(1025)

DIMENSION M(250)

F(1) = E(1)*EC1) - 1.
F(3) = E(3)*E(3) - 1.
ZUFALLSZAHLEN
CALL R250(H,RND,2*N)
DO 10 I=1,N
EIN MC-STEP
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RND(T)*N+1

IS(L,JN)
(1.-G1(JIN,JIN))*F(2-IN) + 1.
(1.-62(JIN,JIN) Y*F(2+IN) + 1.
R1¥R2

SIG+SIGN(1.,PS)

ABS(PS)

PS/(14PS)

RND(I+N)

IF (PS.GT.PV) THEN

3
-
imnun

b
w
manan

1S(L,JN) = -IN
CL(J) := 6(J,JN) , CR(J) := G(IN,J) - DELTA(IN,J)

aaaq QaQ

DO 30 J=1,N
CL1(J) = G1(J,JN)
CL2(J) = G2(J,JN)
CR1(J) = G1(JN,J)
CR2(J) = G2(JIN,J)
30  CONTINUE
CR1(JN)
CR2(JN)

nunnu

CRL(JN) =~ 1.
CR2(JN) - 1,

*hkddd  FLIP AKZEPTIERT ridirkdinhiokiiriiiidiifeiddddodfhddid

C ANPASSUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2 NACH GL.(2.20)

FK1 = F(2-IN)/R1
FR2 = F(2+IN)/R2

DO 20 K=1,N

DO 20 J=1,N

61(J,K) = G1(J,K)+FK1*CL1(J)*CR1(K)

G2(J,K) = 62(J,K)+FK2*CL2(J)*CR2(K)
20  CONTINUE

C Adefledededdefdoinldeiokiofninehdoindeliohdedriofededododedofok delehfedekeiok fedeledededededodededeke

ENDIF
¢
10 CONTINUE
RETURN
END

c

c

G Fdedfekdfeioiieoiriok ol feohiiciodiciodofviekdoke e dofohfede hedededededede e dededededededede e e e e fe
C Wiiicide  BINIT (01.06.90) Fedcledeien
C ##iiiie INITIALISIERUNG DER HIERARCHISCHEN STRUKTUR  siviedetik
C ##¥¥ik AUS PRODUKTEN VON B-MATRIZEN NACH GL.(6.1) Fedclededed
C ##¥iii UND BERECHNUNG DER GREENSFUNKTIONEN G1 UND G2. ik
G vk Fededeheded
C icickdie BENUTZTE ROUTINEN: dedclededek
G hkkkwk ’ e
G iiiick QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LOD,R,LDR) BESTIMMT DIE ik
C #iiiik QDR-ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN U*D*R. Feddededk
C Fdkiekd dFekfefedek
G ##dikk LINRT (N,R,LDR,2,RINV,LRINV) BERECHNET DIE dededeiciol
C #¥iiick INVERSE RINV EINER OBEREN DREIECKSMATRIX R.  telcieesh
G #dvicirick ( IMSL~ROUTINE) Fokdededcl
C Hedeidedek dFededededede
G #kickdck MULSP (A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NV,NS) Fedeleicioh
C ¥icickicie MULTIPLIZIERT EINE DUENN BESETZTE MIT EINER & eideik
C #iickick YOLL BESETZTEN MATRIX, Fedeleieie
C Fhinkhk Fedediedcok
C ¥k MULQDR(N,LDA,U,D,R,UR,DR,RR) Fektekiok
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C driiddek MULTIPLIZIERT ZWEI QDR-ZERLEGTE MATRIX MIT- Fedekdoicd
C #&i¥¥¥ EINANDER, ERGEBNIS U,D,R WIEDER QDR-ZERLEGT. Feddedeink
¢ Fibdelek Fededededeve
C Fikkkd ARGUMENTE Feddedotd
C #¥¥&%% LB: ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/CGUTPUT)*¥ik%
C ##¥%¥%¥% LE: LE(K) GIBT AN, OB P1(.,.,K) UND P2(.,.,K) inkikik
C il BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/OUTPUT)#kiiirk
C *#¥ihk G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- Wik
C Fi¥kfick TRONEN MIT SPIN UP (DOWN) (IN/OQUTPUT Yddddicd
C diiid¥d IS : ISING-SPINFELD, WERTE +1 U. -1 FUER JEDEN ik
C dediiick ORTS- UND ZEITGITTERPUNKT (IN/OUTPUT) #rieicick
G %¥¥%kx% EK : EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX (INPUT) kelededelek
C ¥ii¥d*x E : BOLTMANNFAKTOREN (INPUT) Fdeledie
G “ikkid N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT )ik
C #¥idd% LF : ZAHL DER UPDATINGS NACH GL(2.22) (INPUT)#¥dieick
G ¥foidekde NUP: ZAHL DER B-MATRIX-BLOECKE (NT/LF) (INPUT)#iriviviri
C #olobkk NV : NAECHSTE-NACHBER MATRIX (INPUT) Tk
C Fedededofedededolefedeiededededofedefoidoieffehfstdfidaioiiidiobinnkfoninfnnlonbieieleirfok b dofodod
c

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

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

DIMENSION LB(129) , LE(385)

DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N) , E(3)

DIMENSION IS5(1025,65)

DIMENSION A1(65,65) , A2(65,65)

DIMENSION B1(65,65) , B2(65,65)

DIMENSION BL1(65,65), BL2(65,65)

DIMENSION U1(65,65) , D1(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)
H

LDA = 65
Y

C ANZAHL VON EBENEN = 2LOG(NUP)
NEBEN = ANINT(LOG(FLOAT(NUP))/L0G(2.))
IF (2%*NEBEN.NE.NUP) THEN '
WRITE(30,%) 'PARAMETERFEHLER NEBEN IM UNTERPROGRAMM BINIT

STOP
ENDIF
C
Cimmmrmmme——— LOOP UEBER DIE ERSTE EBENE ~=-==--= menmm—— -
Do 10 IB=1,NUP
H
Q sekdeiekdckihv BERECHNUNG DES BLOCKS B(IB) Fededeieieleiioioldolaiel
¢ L = (IB~1)*LF+1l,..... , IB*LF
C
L1l = (IB-1)*LF+1
C
C B := B(L1)

DO 30 I=1,N

E1l = E(2+IS(L1,I))

E2 = E(2-IS(L1,I))

DO 30 J=1,N

B1(I,J) = E1*EK(I,J)

B2(I,J) = E2%EK(I,J)
30 CONTINUE

c
po 20 IL=1,LF-1
L = L1+IL

C

¢ BL := B(L)

Do 40 I=1,N
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El = E(2+IS(L,I))
E2 = E(2-I8(L,I))
DO 40 J=1,N

BL1(I,J) = EI*EK(I,J)
BL2(I,J) = E2*%ER(I,J)
40 CONTINUE

A := BL%B
CALL MULSP(BL1, LDA B1,LDA,Al1,LDA,N,0)
CALL MULSP(BLZ2,LDA,B2, LDA A2,LDA,N,0)

B :=A
DO 50 J=1,N
DO 50 I=1,N
B1(I,J) = A1(1,J)
B2(I,J) = A2(I,J)

50 CONTINUE

20 CONTINUE
delededchedeivieieke ENDE BERECHNUNG VON B(IB) Hiviirieioddedeiroiriied

NUMMER DER MATRIX IM BAUM
K = 2%IB-1
LE(K) = 1
LB{IB)= K

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)

P(K) := U,D,R
WRITE(16,REC=K) U1,D1,R1,U2,D2,R2

10 CONTINUE

DIE WEITEREN MATRIZEN DER ERSTEN EBENE WERDEN ZU 1 GESETZT.

DO 70 IP=NUP+1,3%NUP/2
K = 2%Ip-1
LE(K) =

70 CONTINUE

---------- ENDE LOOP UEBER DIE ERSTE EBENE ~=w-w==---=

---------- LOOP UEBER DIE WEITEREN EBENEN ------------
DO 80 IE=2,NEBEN

ABSTAND ZW. VORLAEUFER- UND NACHFOLGER~MATRIX
NAB = 2%%(IE-2)

GESAMTZAHL DER MATRIZEN IN DER EBENE IE
NMAT= (3*NUP)/(4*NAB)

ZAHL DER BESETZTEN MATRIZEN IN DER EBENE IE
LGR = NUP/(2%*NAB)

LOOP UEBER DIE MATRIZEN EINER EBENE
- DO 90 IL=1,NMAT

NUMMER DER MATRIX UND DER VORLAEUFER-MATRIZEN

K = 2%NAB*(2*L-1)
RL = K+NAB
KR = K-NAB
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IF (L.LE.LGR) THEN

LE(R) = 1

c

C ----- P(K) := P(KL)*P(KR) --=--

c - U,D,R := P(KL) ; UR,DR,RR := P(KR)
READ( 16 ,REC=KL) U1,D1,R1,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,D1,R1,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,URZ,DRZ,RR2)

c

c - P(X) := U,D,R
WRITE(16 ,REC=K) U1,D1,R1,U2,D2,R2

c

ELSE
LE(K) = 0
ENDIF
c
90 CONTINUE
c
80 CONTINUE

g =mmmm———- ENDE LOOP UEBER DIE EBENEN ~-=---=wsmmmm=e-

C

C vedieideickdik BERECHNUNG DER GREENSFUNKTION iiedriedrivicicdriciels

K1 = NUP/2
K2 = 3%K1

c

C =~==== UDR := P(K2)*P(K1) ====~=--

c

¢ - U,D,R := P(K2) ; UR,DR,RR := P(K1)
READ( 16 ,REC=K2) U1,D1,R1,U2,D2,R2
READ(16 ,REC=K1) UR1,DR1,RR1,UR2,DR2,RR2

C - UDR := UDR¥(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,D1,R1,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)

mmmmmn e G := (1+UDR)¥#¥(-1) -~==-=- -

aaaaQ

RR := R¥¥(-1)
CALL LINRT(N,Rl,LDA,Z,RRl,LDA)
CALL LINRT(N,R2,LDA,2,RR2,LDA)

aQaQ

B := U(TR)*RR+D (RR OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 200 J=1,N
DO 210 I=1,N
B1(I,J) = 0.
B2(I,J) = 0.
210 CONTINUE
B1(J,J)
B2(J,J)
DO 200
DO 200
B1(I,J)
B2(I,J)
200 CONTINUE

1(3)
2(J)
»J

N
2

0
0
D
D

= A
nmuniumnau

Sy

[~ N-- R

I,J)+U1(K,I)*RR1(K,J)

1(
(I,J3)+U2(K,I)*RR2(K,J)

H

¢ QDR- ZELEGUNG VON B = UR*DR*RR
CALL QDRDEK(N,BI,LDA,URI,LDA,DRl,LDA,RRI,LDA)
CALL QDRDEK(N,BZ,LDA,URZ,LDA,DRZ,LDA,RRZ,LDA)

C
C A := U*UR
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DO 220 J=1,N
DO 230 I=1,N
AL(I,J) = 0.
A2(I,J) = 0.
230 CONTINUE
DO 220 R=1,N
DO 220 I=1,N
AL(I,J) = AL(I,T)+U1(I,K)*UR1(K,T)
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) = 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,R1,LDA)
CALL LINRT(N,B2,LDA,2,R2,LDA)
C
C B := R¥DR¥*¥(-1) (OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 260 J=1,N
RD1 = 1./DR1(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 := BYA(TR) (B OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 270 J=1,N
DO 280 I=1,N
G1(I,J) = 0,
62(X,J) = 0.
280 CONTINUE
DO 270 K=1,N
DO 270 I=1,K
G1(I,J) = 61(I,J)+B1(I,K)*A1(J,K)
62(1,J) = 62(I,J)+B2(I,K)*A2(J,K)
270 CONTINUE
C
G ricidciciciricik ENDE DER BERECHNUNG VON G oiedesdvioivieieioiodfededeicic
C
RETURN
END
c
C

C dideivicieiefrieiriok fetofeiedolok folohoic ok dedeioedeioffoiokhhofohdededodofodedeiefodeledelededdedededede

C ¥k BPROP (01.06.90)

C kil NEUBERECHNUNG EINES BLOCKS AUS B-MATRIZEN,
C ¥k NEUORGANISATION DES BAUMS UND BESTIMMUNG
C iidicik DER GREENSFUNKTIONEN

C kit

C #icichse BENUTZTE ROUTINEN:

O Iricdeleke

Fedededodede
ek
Fevkeiedck
Yededededeke
Fededefeiede
Fetokdelek
Fekeddeiede

G #iekiik QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR) BESTIMMT DIE ik
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¥riciieick QDR-ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN U*D*R, Fediedeiek
ik i fefedededel
*kdihk LINRT (N,R,LDR,2,RINV,LDRINV) BERECHNET DIE deddedeicke
#icrkik INVERSE RINV EINER OBEREN DREIECKSMATRIX R. eleedeied
dedciiiek (IMSL-ROUTINE) dedededeicie
Fefeieiofek Jededededede
*¥iick® MULSP (A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NV,NS) Feededeicke
*icickik MULTIPLIZIERT EINE DUENN BESETZTE MIT EINER Fekededeide
*iiciik YOLL BESETZTEN MATRIX. Fiedrdcie
dedefeided ekt
*iidik MULQDR(N,LDA,U,D,R,UR,DR,RR) Friefeiedke
#ickidk MULTIPLIZIERT ZWEI QDR-ZERLEGTE MATRIX MIT- Frivkdeick
#ividkk EINANDER, ERGEBNIS U,D,R WIEDER QDR-ZERLEGT. ik
Feddeiohk el
*kk¥¥ BSHIFT(P1,P2,LB,LE,NUP,N) Fedeelk
#¥iiik SHIFTEN DER HIERARCHISCHEN STRUKTUR NACH JE Fekdedeick
#kkfik NUP/2 AUSFUEHRUNGEN VON BPROP. deedededek
Tededefokede Yekekefelok
Fefededeked Rekededenr®e
Fedelekeiek ARGUMENTE defedekeded
Fedeiekdk [B: ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/QUTPUT )diededi
#icickdk LE: LE(K) GIBT AN, 0B P1(.,.,K) UND P2(.,.,K) ik
Ficieioick BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/OUTPUT)¥¥iiii
*lekikd G1(62): EQUAL-TIME~GREENSFUNKTION FUER ELEK~  iririnik
Frielricide TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (IN/OUTPUT)¥##¥i¥
Fefdkiek IS : ISING-SPINFELD, WERTE +1 U, -1 FUER JEDEN ¥iriirik
Fekedeieiek ORTS= UND ZEITGITTERPUNKT (IN/QUTPUT )#iiciici
frideidirk EK : EPONENZIERTE HOPPING-MATRIX (INPUT) Fedededeivie
Wik E : BOLTMANNFAKTOREN (INPUT) dedeiededok
dkikik N 1 ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT)¥iricirii
dekedhdok LF : ZAHL DER UPDATINGS NACH GL(2.22)  (INPUT)#widok
Fedckickk NUP: ZAHL DER B-MATRIX-BLOECKE (NT/LF) (INPUT)¥iriivkk

*iickik IB : NUMMER DES 2U BERECHNENDEN BLOCKS (XNPUT )ik
Fededededefededededeinieinnkiininiaieinnironkdoidokdoioieedeeloiodoiolrdedeodededofeilokedelnk

acaoaaoaoaaaaaoaoaaaaaaoaaaaoaoaoaagaaaaaQaaa

SUBROUTINE BPROP (LB,LE,G1,62,1S,EK,E,N,LF,NUP,IB)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION IS(1025,65)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N) , EK(N,N)
DIMENSION A1(65,65) , A2(65,65) , E(3)
DIMENSION B1(65,65) , B2(65,65)
DIMENSION BL1(65,65) , BL2(65,65)
DIMENSION U1(65,65) , D1(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 1
WRITE(30,%) 'PARAMETERFEHLER IM UNTERPROGRAMM BPROP
STOP
ENDIF

c

G #ivickiickinick BERECHNUNG DES BLOCKS B(IB) ikl
C L = (IB-1)*LF+1l,.....,IB*LF
C
c
c

Ll = (IB-1)*LF+1

B := B(Ll1)
Do 20 I=1,N
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El = E(2+IS(L1,1))
E2 = E(2-IS(L1,I))
PO 20 J=1,N
B1(1,J) = E1*EK(I,J)
B2(I,J) = E2*ER(I,J)
20 CONTINUE

DO 10 IL=1,LF-1
L = L1+IL

BL := B(L)
DO 30 I=1,N
El = E(2+1IS(L,I)).
E2 = E(2~1I5(L,I))

DO 30 J=1,N
BL1(I,J) = EI1*EK(I,J)
BL2(I,J) = E2*EK(I,J)
30 CONTINUE
A := BL*B
CALL MULSP(BL1,LDA,B1,LDA,A1,LDA,N,0)
CALL MULSP(BL2,LDA,B2,LDA,A2,LDA,N,0)
B :=A
DO 40 J=1,N
DO 40 I=1,N
B1(I,J) = AL(I,J)
B2(I,J) = A2(I1,J)

40 GONTINUE

10 GONTINUE
Fickdideivik® ENDE BERECHNUNG VON B(IB) drdriciniriririridririicidrd

dedcicioledeiviciclek UMORGANISATION DES BAUMS iviiidrinlnviciodiiioik

SHIFT VON B(IB) UM NUP PLAETZE NACH LINKS

KR = LB(IB)
LE(KR) = 0
LB(IB) = LB(IB)+NUP*2
KL = LB(IB)
LE(KL) = 1

QDR- ZERLEGUNG VON B :
- CALL QDRDEK(N,B1,LDA,U1,LDA,D1,LDA,R1,LDA)
CALL QDRDEK(N,B2,1LDA,U2,LDA,D2,LDA,R2,LDA)

P(KL) := U,D,R
WRITE(16 ,REC=KL) U1,D1,R1,U2,D2,R2

PROPAGATION DER AENDERUNG DURCH DEN BAUM

LOOP DURCH DIE EBENEN
DO 50 IE=2,NEBEN

ABSTAND ZWISCHEN VORRAUSGEHENDEM UND NACHFOLGENDEM BILOCK

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

it n
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KRL= KR+NAB
KLR= KL-NAB
KLL= KL+NAB

IF (LE(KRL).EQ.1) THEN
LE(RR) = 1
IF (LECKRR).EQ.1) THEN

----- P(KR) := P(KRL)*P(KRR) ===~=~=

U,D,R := P(KRL) ; UR,DR,RR := P(KRR)
READ( 16 ,REC=KRL) U1,D1,R1,U2,D2,R2
READ(16 ,REC=KRR) UR1,DR1,RR1,URZ,DR2,RR2

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,D1,R1,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DRZ,RR2)

P(KR) := U,D,R
WRITE(16,REC=KR) U1,D1,R1,U2,D2,R2

ELSE

----- P(KR) := P(KRL) =-=w=m========

READ( 16 ,REC=KRL) U1,D1,R1,U2,D2,R2
WRITE(16 ,REC=KR) U1,D1,R1,U2,D2,R2

ENDI¥
ELSE
IF (LE(KRR).EQ.1) THEN
LE(KR) = 1

----- P(KR) := P(KRR) ==-====-=m====

READ( 16 ,REC=KRR) U1,b1,R1,02,D2,R2
WRITE(16 ,REC=KR) U1,D1,R1,U2,D2,R2

ELSE

IF (LE(KLL).EQ.1) THEN
LE(KL) = 1
IF (LE(KLR).EQ.1) THEN

m—--- P(KL) := P(KLL)*P(KLR) -------

U,D,R := P(KLL) ; UR,DR,RR := P(KLR)
READ( 16 ,REC=KLL) U1,D1,R1,U2,D2,R2
READ(16 ,REC=KLR) UR1,DR1,RR1,UR2,DR2,RR2

UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,UI,Dl,RI,URl,DRl,RRl)
CALL HULQDR(N,LDA,UZ,DZ,R2,UR2,DR2,RR2)

P(KL) := U,D,R
WRITE(16,REC=KL) U1,D1,R1,U2,D2,R2

ELSE

----- P(RL) := P(KLL) =-===nn=-=====

READ( 16 ,REG=KLL) U1,D1,R1,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=KL) U1,D1,R1,U2,D2,R2

ENDIF
ELSE
IF (LE(KLR).EQ.1) THEN
LE(RL) = 1

----- P(KL) := P(KLR) =--====m======
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READ( 16 ,REC=KILR) U1,D1,R1,U2,D2,R2
WRITE(16 ,REC=KL) U1,D1,R1,U2,D2,R2
c
ELSE '
C --=em==- P(KL) = ] ==-e=me-me=-cune===
LE(KL) =
ENDIF
ENDIF
C
50 CONTINUE
C Fikickikiikik ENDE DER UMORGANISATION Fricdeiciciviceideiieiokedoioeke
C
C #dcieickiridedoied BESTIMMUNG DER GREENSFKT. Fickfeldviekdeiedfolileieok
K1 = NUP/2
K2 = 3%K1
K3 = 5#K1
C
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 Rl ,U2,D2,R2
READ(16 ,REC=K2) URl,BRl ,RRl,UR2 ,DR2,RR2
H
c - UDR := UDR¥(UR*DR*RR)
CALL MULQDR(N,LDA,U1,D1,R1,UR1,DR1,RR1)
CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,UR2,DR2,RR2)
C
ELSE
C -=====- U,D,R := P(K2) ~=e-rr=cmcsecemcon-
READ( 16 ,REC=K2) VU1l,D1,R1,U2,D2,R2
C
ENDIF
H
C --- U,D,R := (UDR)*P(K1) ~=c===r==-==- e
C
IF (LE(K1).EQ.1) THEN
C =====-- UR,DR,RR := P(K1) ===r~rmrmrmmomcmcemn=-
READ(16 REC=K1) UR1i,DR1,RR1, URZ DR2,RR2
C
c - UDR := UDR*(UR*DR*RR)
CALL: MULQDR(N,LDA,U1,D1,R1,UR1,DR1,RR1)
- CALL MULQDR(N,LDA,U2,D2,R2,URZ,DR2,RR2)
C
ENDIF
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)
H
C = U(TR)*RR+D (RR OBERE DREIECKSMATRIX 1)
DO 260 J=1,N
Do 270 I=1,N
BI(I,J) = 0.
B2(I,J) = 0,
270 CONTINUE
B1(J,J) = Di(J)"
B2(J,J) = D2(J)
DO 260 K=1,J
DO 260 I=1,N
B1(I,J) = B1(I,J)*U1(K,I)*RR1(K,J)
B2(I,J) = B2(I,J)+U2(K,I)*RR2(K,J)
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260 CONTINUE
C
C QDR- ZELEGUNG VON B = UR%DR*RR
CALL QDRDEK(N,B1,LDA,UR1,LDA,DRI,LDA,RR1,LDA)
CALL QDRDEK(N,B2,LDA,UR2,LDA,DR2,LDA,RRZ,LDA)

QG

A := U*UR
DO 280
DO 290
A1(1,J)
A2(I,J)
290 CONTINUE
DO 280 K=1,N
DO 280 I=1,N
A1(I,J) = A1(X,J)+Ui(I,K)*URL(K,J)
A2(X,J) = A2(I,J)+U2(I,K)*UR2(K,J)
280 CONTINUE
C
C B := RR*R (OBERE DREIECKSMATRIZEN !)
DO 300 N
DO 310 N
Bi(I,J)
B2(I1,J}
310 CONTINUE
DO 300 K=1,J
DO 300 I=1,K
B1(I1,J) = B1(I, J)+RR1(I,K)*R1(K,J)
B2(1,J) = B2(I,J)+RR2(I,K)*R2(K,J)
300 GCONTINUE
C
C R := B¥¥(-1)
CALL LINRT(N,B1,LDA,2,R1,LDA)
CALL LINRT(N,BZ,LDA,2,R2,LDA)

|

g
oo v
==

= O
-
-

wuumn
OOv

c
C B := R*DR¥¥(-1) (OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 320 J=1,N
RD1 = 1./DR1(J)
RD2 = 1./DR2(J)
DO 320 I=1,J
B1(I,J) = R1(X,J)*RD1
B2(I,J) = R2(I,J)*RD2
320 CONTINUE
c
C G := BYACTR) (B OBERE DREIECKSMATRIX 1)
DO 330 J=1,N
DO 340 I=1,N
G1(I,T)
62(1,J)
340 CONTINUE
DO 330 K—l N

1,K
G1(I,J) = G1(I,J)+B1(I,K)*A1(J, K)
62(I,J) = 62(I,7)+B2(I,K)*A2(J, K)
330 CONTINUE
c
C kil ENDE DER BESTIMMU

C
C EVIL. SHIFT DES BAUMS UM 1/3 NUP
IF ((IB.EQ.NUP/2).OR.(IB.EQ. NUP)) THEN
CALL BSHIFT(LB,LE,NUP,N)

ENDIF

e

i nm
QO'-

NG VON G sividioiniieiiiohidick

RETURN
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END

Feicdekde el ioioldedoiciolodoiodoriniinidofiieiokiooioldololoobiodoiciooioidneiooe fokedelede
wikkick  BSHIFT (01.06.90) feiededokde
#ickickk SHIFT DES BAUMS AUS B-MATRIXBLOECKEN NACH JE Wik

Wivkeickk NUP/2 AUSFUEHRUNGEN VON BPROP. Frickivice
Fodcdedeicde Fefvddobde

Sedefededede ARGUMENTE FeedeRede
#icicidk LB: ZEIGER FUR DIE B-MATRIXPRODUKTE (IN/OUTPUT)#iiidk
Wickickke TE: LE(K) GIBT AN, OB P1(.,.,K) UND P2(.,.,K) w#iii
drideirick BESETZT SIND (1) ODER NICHT (0) (IN/QUTPUT)#iiriiri
¥ickiide NUP: ZAHL DER B-MATRIX-BLOECKE (NT/LF) (INPUT)#niicik

dddedick N 1 ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM (INPUT)¥#irice
Fetriedriciriciniriedricioiiioloioiofiocheieiodol ool ioniofriolrioonviohbdoiok oo ool e

aaaoaaaaaaaQaaaaa

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 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
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%-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,D1,R1,U2,D2,R2
WRITE(16,REC=K) U1,D1,R1,U2,D2,R2
C
10 CONTINUE
G #iiciicieiekicick ENDE LOOP DURCH DIE EBENEN dofiiohicdicidededoiek
C
C SHIFT DER MATRIXZEIGER LB

DO 30 I=1,NUP
LB(I) = LB(I)-NUP
30 CONTINUE

c

RETURN

END
c
C hfekidolichichivioiiciohiniohiokfeiokiiokdviolefoldofofokdededeiodedoedodok fedede e e ko fedede ke de
C #kikie  MULSP (19.06.90) Fricdiek
C #ivickick MULTIPLIKATION EINER VOLLBESETZTEN MATRIX MIT eickihd
C ¥¥¥kick EINER DUENN BESETZTEN MATRIX; ES WERDEN NUR Felededrlede
C #iririirie EINTRAEGE ZWISCHEN NEACHSTEN-NACHBAR-PLAETZEN #rivicici
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#ikdd® UND AUF DER HAUPTDIAGONALEN BERUECKSICHTIGT. — ¥rivddink
#ickririek DIES ENTSPRICHT EINER VERNACHLAESSIGUNG VON Firledeiede
#ekirivi TERMEN DER GROESSENORDNUND DT#*2 IN DER EXPO- i

deicicicick NENZIERTEN HOPPING-MATRIX. etk
dideicice ERGEBNIS C := A%B Feckedclce

fekdekedok firkhkk
Feicdedeick ARGUMENTE Fiehedcl

dekdkdk A 1 MATRIX LINKS (INPUT) Frdeiedeick
#idddk LDA: DIMENSION VON A (INPUT) Wik
*kikik B : MATRIX RECHTS (INPUT) ik
defcileld LDB: DIMENSION VON B (INPUT) Fekdedeicle
F*ik¥ik G : PRODUKTMATRIX (OUTPUT) Tkl
Feidehdd LDC: DIMENSION VON C (INPUT) Feledelick
F*d&¥i% N : ORDNUNG DER MATRIZEN . (INPUT) Feldekdeke
Fefddek NI : NS= 0 : A DUENN BESETZT edvieiiol

Teiriieirk NS= 1 : B DUENN BESETZT (INPUT) Feldiclc
Fedekiehiciedoirkekdekiofedinkiolicioiiceiiniodricieicdelioivioe ook oioedcioolekdoiobhoook

aaoaOoOaoaoaaOaaaaaaoaaoaaan

SUBROUTINE MULSP(A,LDA,B,LDB,C,LDC,N,NI)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION A(LDA,LDA) , B(LDB,LDB) , C(LDC,LDC)

DO 20 J=1,N

DO 20 I=1,N

o(I,J) = 0.
20 CONTINUE

Do 10 J=1,N

JP = J+1

JPP= J+2

JI = J-1

JiM= J-2

IF (JP.GT.N) JpP=1

IF (JPP.GT.N) JPP=JPP-N
IF (JM.LT.1) JH=N

IF (JMM.LT.1) JMM=JMM+N

IF (NI.EQ.0) THEN
po 30 I=1,N
C(J,I) = C(J,I)+A(J,I)*B(J,I)
C(J,I) = C(J,I1)+A(J,JP)*B(JP,I)
C(J,I) = C(J,I)+A(J,JPP)*B(JPP,I)
0(J,I) = C(J,I)+A(J,IM)*B(IH,I)
C(J,1) = C(J,1)+A(J,JHM)*B(JHH,T)

30  CONTINUE
ELSE

C(I,J) = C(I,J)+A(I,J)*B(J,J)
(I,J)+A(L,JP)*B(IP,J)
(1,J)+A(I,JPP)*B(JPP,J)
(I,J)+A(I,IH)*B(IH,J)
(L,7)+ACE,IHM)*B(IHM,T)

LI | I { I |

40 CONTINUE

10 CONTINUE

]

RETURN
END

*******************************************w****************
Fekicieik  MULQDR (31.05.90) Fedeiedcio

aaaa
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*hekicick MULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZEN ¥k

Wricicici® ERGEBNIS WIEDERUM QDR-ZELEGT derledeivk
feinkk Fededededed
Friciicik BENUTZTE ROUTINEN: dededeiedee
#iciicis QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR) BESTIMMT DIE ¥rtiicid
#iciciicke QDR-ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN URD*R. Fedcidok
Trkkiik Fededekedeok
Fedcivicdede ARGUMENTE Sedeidck

N : ORDNUNG DER MATRIZEN (INPUT) ik
dricicicde LDU: DIMENSIONIERUNG DER MATRIZEN  (INPUT)  deinkickok
Jickickk U : ORTHOGONALE MATRIX (INPUT/OUTPUT)  ikicdrick

deleicicdde D : DIAGONALE MATRIX RECHTS (INPUT/QUTPUT) Fedrickdek
dickikd R : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (IN/OQUTPUT)#ihik
wikddk UR : ORTHOGONALE MATRIX (INPUT) Fedriicivk
ik DR : DIAGONALE MATRIX RECHTS (INPUT) Tk

¥dkdk RR : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (INPUT) Fedcioicik
Fefcleilefoickddniiidolrioioioinioieieiovickeieioinoioiioricnioicokidioinicokdoodorodeioboor ok

aaaaoaaoaQaoaaaoaaoaQaaann

SUBROUTINE MULQDR(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-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 A := R*UR (R OBERE DREIECKSMATRIX 1)

DO 10 J=1,N
DO 20 I=1,N
ACL,J) = 0.

20 CONTINUE
DO 10 K=1,N
DO 10 I=1,K
ACI,J) = ACI,J)+R(I,K)*UR(K,J)

10 CONTINUE

C A := D¥A*DR
DO 30 J=1,N
DO 30 I=1,N
A(I,J) = D(I)*ACI,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

ACI,J) = UCL,T)
50 CONTINUE

C
C U := A%UR
D0 60 J=1,N
DO 70 1I=1,N
U(I1,J) = 0.
70 CONTINUE
DO 60 K=1,N
DO 60 I=1,N
UCL,J) = U(I,J)+A(I,K)*UR(K,J)
60 CONTINUE
C
CR := B*RR (OBERE DREIECKSMATRIZEN 1)

DO 80 J=1,N
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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

Fediniririnodeleoirioie o doke el e de e devdeve e fedeale R e e e e e e e e e ol e el Fe e e e e e e e e e

Wik MULP (06.06.90) Frieiheirk

Feiekieiee MULTIPLIKATION ZWEIER QDR-ZERLEGTER MATRIZENH#iick

Fokokdek® ERGEBNIS NICHT QDR-ZELEGT Fedeickekde

Fiehriirlfrkdrkir ok i dnrbinrorineirrinonrinnriolnbiddldde dddeokdol i hddod

SUBROUTINE MULP(N,LDU,U,D,R,UR,DR,RR,P,LDP)
IMPLICIT REAL¥*8 (A-H,0-2)

DIMENSION U(LDU,LDU) , DCLDU) , 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

A := D*R (OBERE DREIECKSMATRIX !)
DO 10 J
DO 10 I
A(I,J)
10 CONTINUE

1,N
1,J
(

I u

I)*R(I,J)

B := UR*DR
Do 20 J
DO 20 I
B(I,J) =
20 CONTINUE

P := A%B (A OBERE DREIECKSMATRIX !)

=1,N
=1,N
= UR(I,J)*DR(J)

40 CONTINUE

DO 30 I=1,K
P(I,J) = P(I,J)+A(I,K)*B(K,J)
30 CONTINUE

QDR~ ZERLEGUNG VON P : A*DIA*B
CALL QDRDEK(N,P,LDP,A,LDA,DIA,LDA,B,LDA)

P = U¥A
DO 60 J
DO 70 I
P(I,J)
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

1,N
0.

nmnn

A := P*DIA
DO 50 J=1,N
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50
c
CC

90

80
c
c?

110

100
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c

c
C QR

C

: HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

DO 50 I=1,N
ACT,J) = P(I,J)*DIACT).
CONTINUE

:= B*RR (OBERE DREIECKSMATRIZEN !)
DO 80 J
DO 90 I
c(I,T)
CONTINUE
DO 80 K=1,J
DO 80 I=1,K
C(I,J) = C(I,J)+B(I,K)*RR(K,J)
CONTINUE

1= A*C (C OBERE DREIECKSMATRIX 1)
DO 100 J=1,N

DO 110 I=1,N

P(I1,J) =

CONTINUE

K

I

1,
1,
0.

DO 100
DO 100 I=1,
P(I,J) = P(
CONTINUE

=1,J
=1,N
I,J)+A(I,K)*C(K,J)

RETURN
END

SUBROUTINE QDRDEK(N,A,LDA,U,LDU,D,LDD,R,LDR)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z) :

******************************#*****************************
Wik QDRDEK (31.05.90)

¥ririicik ZERLEGUNG EINER MATRIX A IN EINE ORTHOGONALE
¥riciciick MATRIX U, EINE DIAGONALMATRIX D UND EINE
*ikivi’ NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX R.

Wik

#ickicie DIE IMSL-ROUTINEN LQRRR UND LQERR ERZEUGEN
¥iciieire EINE QR-ZERLEGUNG. R WIRD DURCH DIE DIAGONALE
Friciicic MATRIX D SO NORMIERT, DASS DIE ELEMENTE DER
#ickied HAUPTDIAGONALEN GLEICH 1 SIND.

Ffediokek

Fededetivde ARGUMENTE .

¥ickiik N : ORDNUNG DER MATRIZEN (INPUT)
#kickik A : ZU ZERLEGENDE MATRIX (INPUT)
“hicicick TDA: DIMENSIONIERUNG VON A ( INPUT)
Wickidck U 1 ORTHOGONALE MATRIX (OUTPUT)
Fickickke LDU: DIMENSIONIERUNG VON U (INPUT)
ik D : DIAGONALE MATRIX RECHTS . (OUTPUT)
Fickicik LDD: DIMENSIONIERUNG VON D (INPUT)
*#ikik R : NORMIERTE OBERE DREIECKSMATRIX (OUTPUT)
#ickickk TDR: DIMENSIONIERUNG VON R ¢ INPUT)
**************************#****ﬁ****************************

Fededeiirk
Kiededeiede
Fedefekiek
Fedeleklok
Fedefeiekde
Fedefedede
Fedfeideke
Fekedeidrk
ik
Ffedeidek
defededdeke
defedededde
edfedededede
defedekdrke
ek
Fhkhiok
elededefede
Feekdokde
Feledeieokde
Fededeicdede

DIMENSION A(LDA,LPA) , U(LDU,LDU) , D(LDD) » R(LDR,LDR)

DIMENSION QRAUX(65) , CONORM(65)
DIMENSION IPVT(65)

LOGICAL PIVOT

PIVOT = .FALSE.

ZERLEGUNG VON A

CALL LQRRR(N,N,A,LDA,PIVDT,IPVT,R,LDR,QRAUX,CONORH)

PAGE 28
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BESTIMMUNG DER ORTHOGONALEN MATRIX U
CALL LQERR(N,N,R,LDR,QRAUX,U,LDU)

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

RETURN
END

Fedediciededreiedeiokieleiideloedelokiciceiek deicledoieiooirioolioleiioedolededeleledoieiedodeiededoiok
*hihdkd LOKMAG (08.01.90) dedckedeiek
¥¥kidk BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 ek
iciicik DIE LOKALE MAGNETISIERUNG RL NACH (3.14). deleieieicle

Fededefrdeke weededokede
dededededede ARGUMENTE Fededeieded
Feicdrickk G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- doiririick
Feieieieleds TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) ik
dkcickdck N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Seivdciricde
Fedededokek ( INPUT) Fededededede
diciickk RL : LOKALE MAGNETIESIERUNG (OUTPUT) Fiviedeicle

Sefetekdehfedelhiokfeiokfoiok ook hdiekdofiofdoiokdo ko kivkdok dolekleicioleiooiek doieke

SUBROUTINE LOKMAG (G1,G2,N,RL)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

RL = 0.

DO 10 I=1,N

s1 = G1(I,I)

s2 = 62(1,I)

83 = SI1+582-2.%51%52
RL = RL+S83

"10 CONTINUE

RL = RL/DFLOAT(N)*.75

RETURN

END
**************ﬁﬁﬁﬁﬁﬁﬁ&&ﬁﬁ&ﬂﬁﬁﬁﬁﬁﬁAﬁﬁ&Aﬁﬁﬁﬁﬁhﬁﬁﬁﬁﬁaﬁﬂaaﬂﬁkﬁ
Wik STRUKT  (02.01) Feiedcleke
Jickik BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G, G2 ‘iiokiow
Jedodridk DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(Q) Sedcdedeieie
#icikid NACH GLEICHUNGEN (3.3), (3.4) UND (3.9). deieieeieke
Tk . Jeiedekedek
Feieddeics ARGUMENTE Fecivicik
Jedeiie G1(62): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- deirivivick
Feideieicds TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) irkiick

wekdkdik N @ ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
TRk (INPUT) eivicicick

deiickik Q ¢+ PHASE rieieich
Jdiekkk § t MAGN. STRUKTURFAKTOR (OUTPUT) ek
************************************ﬂ****************ﬁ*ﬁ**

(INPUT) eiviekdek”
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SUBROUTINE STRUKT (G1,G2,N,S,Q)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

5=0.
. RMAX = 0,5%DFLOAT(N)

DC
Do

10 J=1,N
20 I=1,N

RIJ = DABS(DFLOAT(I-J))

PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

IF

(RIJ.GT.RMAX) RIJ = DFLOAT(N)-RIJ

PHASE = DCOS(RIJ*Q)

RI
RJ
Pl
P2

= 62(1,1)-61(I,I)
= G2(J,J)-G1(J,J)
= G1(J, 1)*G1(I,J)
= 62(J, I)*62(1,J)

5 = §+(RI*RJ-P1-P2)*PHASE
20 CONTINUE

5 = 5+G1(J,J)+62(J,J)
10 CONTINUE

S =

5/DFLOAT(N)

RETURN
END

HUBBARD FORTRAN D1 RECFM V LRECL 7C DISK IFF167

ekl fekiefefekiohbrkiokinkirioinich foicheloeiioiniok doiolek ehedofoh el fofededoioieokdoioke ke

Feledededeke
ik
Fedekdedede
Fedededekrde
fekeddiek

dededekdek
dekdoieki

SUSZEPT (03.06.90)

BERECHNUNG DER (STAGERRED) SUSZEPTIBILITAET

CHI(PHI).

BEMERKUNG: ZUR BERECHNUNG VON CHI(0) IST

DIE SUBROUTINE STRUKT VORZUZIEHEN, DA
LETZTERE NICHT SO ZEITAUFWENDIG IST.

ES GILT : CHI(0) = 1/TEMP * S(0)
PARAMETER

N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM
(INPUT)

NT: ZAHL DER TROTTER-~SCHRITTE (INPUT)

LREF: UPDATING~RATE (INPUT)

E : BOLTMANNFAKTOREN (INPUT)

EK: EPONENZIERTE N.N.-MATRIX (INPUT)

IS: ISING-SPINFELD, WERTE +1 U, -1 FUER

JEDEN ORTS~ UND ZEITGITTERPUNKT
(INPUT)

G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER

ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN)
Q : PHASENFAKTOR (INPUT)
CHI: MAGN. SUSZEPTIBILITAET (OUTPUT)

dFedefeidede
Fedeleloied
Fedelefefek
Fekelekiek
hkdickek
Fedfediede
Frirkekirk
Fekelededek
fekedidoiede
Fedelkdok
Fedekeieiek
Fededededek
Fhediedek
wedededeied
Fedekiched
Fekdeielek
Fiekelekek
Fededeirdeok
kel
Fefekededek
dededeiokek
Fefefdeiek

delefeikiefekilednvinbdoifolir bbb hok hededohededefedededededededededededefededededodode sedede fodke

SUBROUTINE SUSZEP(LB,LE,GI,GZ,IS,EK,EKI,E,N,LF,NUP,CHI,Q)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSTION 1S5(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)
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DIMENSION S1(65,65) , S2(65,65)
DIMENSION T1(65,65) , T2(65,65)

DIMENSION US1(65,65), DS1(65),
DIMENSION US2(65,65), DS2(65),
DIMENSION UT1(65,65), DT1(65),
DIMENSION UT2(65,65), DT2(65),
DIMENSION UG1(65,65), DG1(65),
DIMENSION UG2(65,65), DG2(65),
DIMENSION U1(65,65) , D1(65) ,
DIMENSION U2(65,65) , D2(65) ,

RS1(65,65)
RS2(65,65)
RT1(65,65)
RT2(65,65)
RG1(65,65)
RG2(65,65)
R1(65,65)

R2(65,65)

DIMENSION B1(65,65) , BM1(65,65) , C1(65,65)
DIMENSION B2(65,65) , BM2(65,65) , C2(65,65)

C
CHI = 0.0
LDA = 65
C
RMAX= 0.5*%RL
C
C QDR-ZERLEGUNG VON G : UG,DG,RG

20

10

aAa Qo

aaaa

50
c

4+ttt LA=1 ... NUP HHbbbbbbbbdbtd

B :

CALL QDRDEK(N,G1,N,UG1,LDA,DG1,LDA,RG1,LDA)
CALL QDRDEK(N,G2,N,UG2,LDA,DG2,LDA,RGZ,LDA)

0ol ==
Q=21

T2(1,J
G01(I,J)= G1(I,J)
602(I,J)= 62(1,J)
CONTINUE
T1(J,J)

T2(J,J)

CONTINUE

T1(J,J)+1.
T2(J,J)+1.

i

DO 30 LA=1,NUP

----- LI=1 ... LF --====smm=esscemsseumomsecenmommounssss

DO 40 LI=1,LF
L = (LA-1)*LF+LI

m-= §:= B(L)*S ; T:= T*¥B(L)¥¥(~1) ; G:= B(L)*G*B(L)¥*(~1) ===

= BCL) , BM := B(L)**(-1)

Do 50 I=1,N -
E(2+IS(L,I))
E(2-1S(L,I))
1./E(2+IS(L,1))
1./E(2-I8(L,I))
po 50 J=1,N

B1(I,J) = EK(I,J)*El
B2(I,J) = EK(I,J)*E2
BM1(J,I)= EKI(J,I)*F1
BM2(J,I)= EKI(J,I)*F2
CONTINUE

=1
B
nunun

i

C C := B*S

CALL MULSP(B1,LDA,S1,LDA,C1,LDA,N,0)
GALL MULSP(B2.LDA,S2,LDA,C2,LDA,N,0)
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€585 :=¢C

60 CONTINUE

C G := T*BM
CALL MULSP(T1,LDA,BM1,LDA,C1,LDA,N,0)
CALL MULSP(T2,LDA,BM2,LDA,C2,LDA,N,0)
CT:=¢C
Do 70 J=1,
DO 70 I=1
Ti(I,J) =
T2(I,J)
70 CONTINUE

nn

N
N
C1(I,J)
C2(1,J)

C := B*G

Qaa

CALL MULSP(B1,LDA,G1,N,C1,LDA,N,0)
CALL MULSP(B2,LDA,G2,N,C2,LDA,N,0)

G := C*BM

Qaan

CALL MULSP(C1,LDA,BM1,LDA,G1,N,N,1)

CALL MULSP(C2,LDA,BM2 LDA G2,N,N,1)
c
C Hirkiricdeickd SUMME UEBER PAARE dirdeiciirieiniciohirfeldniricieiriohioheieeickfriedrick
c

DO 120 J=1,N

DO 120 I=1,N
c

RIJ = DABS(DFLOAT(I-J))
c
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

IF (RIJ.GT.RMAX) RIJ = DFLOAT(N)-RIJ
PHASE = DCOS{RIJ*Q)

c
DUY = (G1(I,I)-G2(I I))*(GOI(J »J)=602(J,J))
DUM = DUH+T1(I J)*Sl(J
DUM = DUM+T2(T, J)*SZ(J’I)
c
CHI = CHI+DUM*PHASE
c
120  CONTINUE
C diriciclekideieielefoicicichicoleolniodeiioieloiiehfoehodoirioh el iodedeioledok iedoleeoleoiol
c

40 CONTINUE

c -------------------------------------------------------- -
c
C PROPAGATION DER GREENSFUNKTION

CALL BPROP(LB,LE,G1,G2,IS,EK,E,N,LF,NUP,LA)
c

K1l = NUp/2

K2 = 3%K1

K3 = 5%K1
Cc

IF (LA.NE.NUP) THEN

IF ((LA%*2).LT.NUP) THEN

c

C - US,bs,RS:= P(K3) ; UT,DT,RT:= P(K2) ; U,D,R:= P(K1)
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Q0

QA Q Q

Qo

[ R

aQ aaa (2] (2]

adaoaaaaaaaaaaaa

READ(16 ,REC=K3) US1,DS1,RS1,US2,DS2,R52
READ(16 ,REC=K2) UT1,DT1,RT1,UT2,DT2,RT2
READ( 16 ,REC=K1) U1,D1,R1,U2,D2,R2

- UT,DT,RT := (UT*DT#RT)*UDR
CALL MULQDR(N,LDA,UT1,DT:,RT1,U1,D1,R1)
CALL MULQDR(N,LDA,UTZ,DT2,RT2,U2,D2,R2)
ENDIF

IF ((LA*2).GT.NUP) THEN

- US,DS,RS:= P(K3) ; U,D,R:= P(K2) ; UT,DT,RT:= P(K1)

READ( 16 ,REC=K3) US1,DS1,RS1,Us2,DS2,RS2
READ(16,REC=K2) U1,D1,R1,U2,D2,R2
READ(16 ,REC=K1) UT1,DT1,RT1,UT2,DT2,RT2
- US,DS,RS := (US*DS*RS)*UDR
CALL MULQDR(N,LDA,US1,DS1,RS1,U1,D1,R1)
CALL MULQDR(N,LDA,US2,DS2,RS2,U2,D2,R2)
ENDIF
IF ((LA%2).EQ.NUP) THEN
- US,DS,RS:= P(K2) ; UT,DT,RT:= P(K1)
READ(16 ,REC=K2) US1,DS1,RS1,US2,DS2,RS2
READ( 16 ,REC=K1) UT1,DT1,RT1,UT2,DT2,RT2
ENDIF

- S 1= (US*DS*RS)¥*(UG*DG*RG)

CALL MULP(N,LDA,US1,DS1,RS1,UG1,DG1,RG1,51,LDA)
CALL MULP(N,LDA,US2,Ds2,RS2,UG2,DG2,R62,52,LDA)

T := (UG*DG*RG)*(UT*DT+*RT)
CALL MULP(N,LDA,UG1,DG1,RG1,UT1,DT1,RT1,T1,LDA)
CALL MULP(N,LDA,U62,D62,RG2,UT2,DT2,RT2,T2,LDA)

ENDIF
30 CONTINUE

(T TR SO WO I OO L TR T O |
T rTeTTYeTTTTTTT

Ll
T™erTT

1.1..1..1
Lo e

Ld
Ty

L.k L.L1d FYRC PO TR T 0 20 SO0 T O TR JU% JUC JO0 JR. I I S WO S 300 3 |
T Ty TerTrTTTTY T TTT YT T Y Y rTrTra

b

CHI = CHI/DFLOAT(N)

RETURN
END

******************#***************************************

wikiik  ENERG  (22.02.90)

sikiik BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
sk DIE INNERE ENERGIE DER ELEKTRONEN NACH
drickvied (4,11) UND (3.3).

weklekiek

Fededrivics ARGUMENTE

Fiiekik G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK-
Fededickk TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT)
Fddvid HK: HOPPING-MATRIX - (INPUT)

¥ikkik N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IY ORTSRAUHM
Fefeiiried (INPUT)

wickkik U ¢ ON-SITE ABSTOSSUNG (INPUT)
: INNERE ENERGIE (OUTFUT)

Fedekhvk EN

Fedededolede
Fedbdek
Ffedekfek
Fedededede
dededededed
Fodrfohk
TRk
Fekedededed
Fededeiried
Foieik
Fdriokedd
Fefedededek
Fekfrinink
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C Hinfdririinkiriedeiniolinfinioh kb roboiooefoonb ootk deiododele ol
C .
SUBROUTINE ENERG (G1,G2,HK,N,U,EN)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION HR(N,N)’

EN = 0.0

€ @

b0 10 I=1,N

POTENTIELLE ENERGIE
EN = EN + U*(1.-G1(I,I))*(1.-62(I,I))

< QaQ

DO 10 J=1,N

KINETISCHE ENERGIE
EN = EN + (G1(J,I)+62(J,I))*HK(I,J)

10 CONTINUE
EN = EN/DFLOAT(N)

Q a Q aaq

RETURN
END

**********************************************************
*ikiik  ELDICHTE  (09.07.90) Heedeivick
#kiciick BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2  tiviinkor
*ickicik DIE ELERTRONENDICHTE D1 BZW. D2 FUER ELEK-  divividen
*iciicik TRONEN MIT SPIN UP BZW. DOWN NACH (3.3). dedcieicicds
Sedrdededete Fedededbese
Feiededeicls ARGUMENTE Fedelicici
Fiddick G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK~ i
Fedcicdeick TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) ks
*icedeick N @ ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Fededciedess
Tekededededke (INPUT) Fededededede
ikl D1 : DICHTE SPIN UP (QUTPUT)  divdivsese
Wik D2 : DICHTE SPIN DOWN (OUTPUT)  ededeieded
**ﬁ***********************************ﬁ******ﬂ************

aaoaoaaaoaaaaaoaaaaaoaa

SUBROUTINE ELDICHTE(G1,G2,N,D1,D2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

D1
D2

0.
0.

nmou

DO 10 I=1,N

D1 = DI4G1(I,I)

D2 = P2+62(I,I)
10 CONTINUE

= 1.-D1/DFLOAT(N)
D2 = 1.-D2/DFLOAT(N)

C
c

C *****************************ﬁ********************ﬂ*******
C ¥kiiké  LODICHTE  (05.03.90) Fedrichodeds
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C ik BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 ookl
C ik DIE LOCHDICHTE D. . Feldedekd
O ki : ediieiede
C Friviciic ARGUMENTE Fledededeke
C *¥kickk G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELER- i
C ik TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) #iiivk
C Wik N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM dedelededed
C Feffekkd (INPUT) Fehefhdks
C #¥%kdk § : LOCHDICHTE (OUTPUT) dedidcis
€ Fhdidedhffoioiokiolhdofeloioifofr ki ok ek fioh e oo foledoioiodoke i doke koo ok doke de
C

SUBROUTINE LODICHTE(G1,G2,N,H)

IMPLICIT REAL*8 (A-~H,0-Z)
o DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

H=0.
c

Do 10 I=1,N

H = H+G1(I,I)*G2(I,I)
10 CONTINUE

c

H = H/DFLOAT(N)
C

RETURN

END
Y
c
O Hiediichdeiioiidvhiotifokiiokiohdoiioicdoioioioicloidoloidoioicokdoiviokd ioideiodekodek
C Feddedekde KORRN (28.09.90) Feledededek
C “¥ikk¥% BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 dekekidekd
C *%¥iid® DIE LOKALE DICHTE-KORRELATIONSFUNKTION Fehciioede
C #¥¥hik FUER GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH (7.15), %k
¢ Fedekfekw deicdeheik
C drkinink ARGUMENTE ikl
Q ik G1(G2): EQUAL~TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ok
C dkiekd TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) vk
C Wik N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Feliededek
Q Hikikk (INPUT) rivdidek
C #kkik% G : KORRELATIONFUNKTION (OUTPUT) fiakink
C %%tk LD : RAEUMLICHER ABSTAND (INPUT) eivdbiok
C rdeidnideieidedehickiriohiniroalinonioiokoiiooidooflod feleneloeoioedoiooriekdeleke
o

SUBROUTINE KORRN (G1,62,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
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-G1(J,K)-62(J,K)

10 CONTINUE

€ = C/DFLOAT(N)

Q' a a o

RETURN
END

aaaQ

********************************************ﬂ*************
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g dorickivke KORRSS (06.07.90) Sededeiehek
¢ #¥iiide BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 Fededeicid
C #idckik DIE SPIN-SPIN-KORRELATIONSFUNKTION FUER Fededededek
¢ ki GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5). ik
C ricdckick dededeiek
C ik ARGUMENTE Fedeieieiek
C ik GL(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELER- defrffick
G ik TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) eiviriik
C *kdick N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM defvivield
Q Heedeideke (INPUT) rivdirkd
¢ Weddirk ¢ ; KORRELATIONFUNKTION {QUTPUT)  dedrivied
C #ikiick LD : RAEUMLICHER ABSTAND (INPUT) deivdeiede
C defedededededeededolofoiotolokieiddodoirioi ook deffolfoiniirioiolofohioiofeioidofoloifokofdololoiiok
C

SUBROUTINE KORRSS(G1,62,N,C,LD)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

DIMENSION GI(N,N) , G2(N,N)
C

C =20.
C

Do 10 J=1,N

K = J+LD

IF (K.GT.N) K=K-N
o

Cl = G2(J,J)-G1(J,J)

€2 = G2(K,K)-G1(K,X)

€3 = G1(K,J)*G1(J,K)+62(K,T)*62(J,K)

¢ = C+C1*C2-C3
H

10 CONTINUE

C

€ = C/DFLOAT(N)
c

RETURN

END
C
C :
C Fehdrickinedirfe fole ok e dfodoloke e defdodek oo fekdedefodo e de e de dede e dodedfefededehefededededededrdie®
O deiichehk KORRDD (09.07.90) Aededddek
C #ieikh BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 el
C “ekkkd DIE DOPPELBESETZUNGS-KORRELATIONSFKT. FUER  #ichinick
O *¥kiekd GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5). ‘trikickd
C hivkik fefefedefet
G Hivkdekde ARGUMENTE dededdeded
¢ ik G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK= trichidek
G Aededichie TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) rideddes
C ¥iiik N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM dededededede
c fefeffode (INPUT) Ffededefeek
¢ #¥dckik 0 ; KORRELATIONFUNKTION (OUTPUT) ededrivde
¢ #ickekik LD : RAEUMLICHER ABSTAND (INPUT) eiedeicdede
c Fhdedefeicdedekefekiloiokfokkhiefoichildolellokinlehieteleotokdolnl ok fofohehfodofedek fede ke ek
C

SUBROUTINE KORRDD (G1,62,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

c

c=0.
c

PO 10 J=1,N

K = J4LD

IF (K.GT.N) K=R-N
c

C1 = (1.-G1(J,J))%(1.~6G1(K,K))~G1(K,I)*E1(J,K)
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C2 = (1.-G2(J,J))*(1.-62(K,K))-G2(K,J)*G2(J K)

C = C+C1*G2

H
10 CONTINUE

C

C = C/DFLOAT(N)
Cc

RETURN

END
C
c
C Hirdeiivledrickiohiiioickiviickdoiehitdedeiodiokdhodohofodlo ook dod ke dodede ook fefedededofedode
C diekdik KORRNN (09.07.90) Fefeelekde
C *i¥is BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN Gl, G2 Hedekedeldcke
C d¥iick DIE DICHTE-DICHTE-KORRELATIONSFUNKTION FUER i
§ ¥¥iidk GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5). ek
O deidelik Fedededehk
C Fkifkd ARGUMENTE , Felededrde
C *¥#¥k¥ G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK-~ #idcici
C Aefedeiciek TRONEN MIT SPIN UP (DOWN) (INPUT) efdedodode
C &k N . ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Fedfedededek
C deikdedekd (INPUT) edvdici
C ¥k ¢ : KORRELATIONFUNKTION (QUTPUT) ki
G hikd%® LD : RAEUMLICHER ABSTAND (INPUT) ki
C Fedeleideichdofdeiciciodioioioiefofioideloiededoiokdoielohdolofededoiedoloiedok dofoiedeioiedelofelelolo
N

SUBROUTINE KORRNN (G1,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-7)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

c=0.

Do 10 J=1,N
K = J+LD
IF (K.GT.N) K=K-N

G1(JT,J)+62(J,T)-2.
G1(K,K)+G2(K,K)-2.
G1(K,J)*G1(J,K)+62(K,J)*62(J,K)
C = C+01%C2-C3 |

Q
na
nnan

10 CONTINUE
C = G/DFLOAT(N)

Q

RETURN
END

Fededefedededededefetedrioderdeke R deledefe Rl el il e ik ior i ol tinbbeee
*wkkkk  KORRHH  (09.07.90) Feivilrick
#ickiick BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 ik
#vckik DIE LOCH-LOCH~KORRELATIONSFUNKTION FUER Feiedoleieie
Siciiciede GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5). ‘eiirkii
dekfelfk eievededede
Fedcdedcdeds ARGUMENTE drivieieicl
Wielekick §1(62): EQUAL~TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- deieieinirk

etk TRONEN MIT SPIN UP (DOWN) (INPUT) el
*idekhk N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Fedvkedokd
Fededeiedoke (INPUT) dicks
wkiddk 0 : KORRELATIONFUNKTION (OUTPUT) Hiciednkd
sekfeik LD : RAEUMLICHER ABSTAND (INPUT) riefeidvd

aaaaaaQaaaaQaaaaaa

Feeddededeic bR i A A A A A S R b e e feinle b el e fe o doioieke
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SUBROUTINE KORREH (G1,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION GL(N,N) , G2(N,N)

C =0.
DO 10 J=1,N
K = J4LD

IF (K.GT.N) K=K-N

C1 = G1(J,J)*G1(K,K)-GL(K,J)}*61(J,K)
c2 = G2(J,J)*G2(K,K)-62(K,J)*62(J,K)
C = C+C1*C2

CONTINUE

C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

FORTRAN D1 RECFM V LRECL 70 DISK IFF167

******************ﬁ***************************************
Freddrkk KORRSC  (09.07.90)

ik BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2
¥k DIE LOKALE SINGLET-COOPERPAAR-KORRELATIONS-
irickckick FUNKTION FUER GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD

deidicile NACH GL. (7.11).
Fededcilede

Fededricieke ARGUMENTE

Feivkicick G1(G2): EQUAL-~TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK-
dedefdek
kil N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM

TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)

Frfeieieieke

Jekdckik ¢ : KORRELATIONFUNKTION
kil LD ; RAEUMLICHER ABSTAND
Teledeicicirickhedelededeloddoieiinleloiciniokioioioivieieedoicleleiofedeiicdoici dedoioiodeondoi ik der

10

*************************************ﬁ******************ﬂ****

SUBROUTINE KORRSC (G1,G2,N,C,LD)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C=0.
DO 10 J=1,N
K = J+LD

IF (K.GT.N) K=K-N
Cc= C-Gl(J,K)*GZ(J,K)
CONTINUE

C = C/DFLOAT(N)

RETURN
END

Ffrkdekd
sefedriehd
wefekofeverne
Wik
Fedeiededeke
Fickirkk
etk
Fededriekk
Fededededok
Flededekok
Fkekdeleke
Nhekedede
Feliekedk

C * DIE FOLGENDEN ROUTINEN MUESSEN BEI DER ANWENDUNG AUF
C * QUADRATISCHE BZW. KUBISCHE GITTER GEAENDERT WERDEN

PAGE 38
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C Firikickikichidhickickivkhiokefhdok okl kick kfickkiook b kifokkikilicinkek ik
C |
0 Febnbinehinib bbb b iobiob b dihbddfdhdfhihdhddddofoinh hdkdok ok
C * 1, QUADRATISCHE GITTER *
c Fefokfekiioidoh ik ke fich ioinihioiokichefink e friniehdefeledolo o fofolodaiieleh e dededeok ekfotedniok
¢
C dekbdeiniebiniirinninrisiniombiorirner b daelobeieieielobdeint oo e doieintede
O Feidicd HOPMA  (22.02.90) Fedededeick
C #ikiwk EINGABE DER SYMMETRISGHEN HOPPING- Fedricdeic
C ikt MATRIX HK(N,N). Sedededeics
C Wiickik HIER: NUR NEXT NEAREST NEIGHBORS Fedeicirics
C Fhhkkk Jededefoded
C Hededdeede ARGUMENTE Iedeieleied
C Wiikik N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM ririicii
C ik HK :HOPPING-MATRIX (NXN)  (OUTBUT)  eleieieivi
C Fedehdeleieioiodfofeiok ok deie ok okioioliokiohdioiek ikt ik ok ifok e lefeiokofoiededek
C
SUBROUTINE HOPMACHK,N)
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)
DIMENSION HK(N,N)
c
L = INT(DSQRT(DFLOAT(N)))
IF ((L*L).NE.N) THEN
WRITE(6,%) 'ZAHL DER GITTERPLAETZE IST KEINE QUADRATZAHL '
STOP '
ENDIF
¢
DO 10 I=1,N
DO 10 J=1,N
HR(I,J) = 0.0
10 CONTINUE
C
DO 20 I=1,N
C
C BESTIMMUNG DER HOPPING-NACHBARN IX,IY VOM GITTERPLATZ I
C HIER: NAECHSTE-NACHBAR HOPPING IN X~ UND Y-RICHTUNG
c
IX = I+l
IY = I+L
c
C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN

IF (MOD(I,L).EQ.0) IX = IX-L
IF (IY.GT.N) IY = XY-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) I¥ = L
C
HK(I,IX) = 1.0
HK(IX,I) = 1.0
HK(I,IY) = 1.0
HR(IY,I) = 1.0
c
20 CONTINUE
c
RETURN
END

aaaQ

*****************************************ﬂ***************
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¥ickiik  STRUKT  (02.02) Feleeirde
¥icickick BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2  diviricik

#ieovidike DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(QX,QY) Fivieichek
Arfrieikle Ffeddedh

Feddedeice ARGUMENTE Fehedefedde
*ihFdh G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER Kl
Fefedededcde ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN) Fednfalide
wkddie N : ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUH Fokdelkiek
deteieicicde (INPUT) Wefeieiiede
il § ¢ MAGN. STRUKTURFAKTOR (OUTRUT) Fededelekede
Tk QX : PHASE IN X-RICHTUNG ( INPUT) kdedkik

*kki® QY : PHASE IN Y-RICHTUNG  (INPUT) Firikirk
deiciciciriviciciedrivickeeidrichidoinicieioeioiiinidoeiviooheinanideianieiooioeoes

aaaaaaaaaaaOanaq

SUBROUTINE STRUKT (G1,62,N,S,QX,QY)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)
DIMENSION SF(400)

5=0.0

DO 15 I=1,N
SF(I) = 0.0
15 CONTINUE

RL= DSQRT(DFLOAT(N))
L = INT(RL)
RMAX= 0.5%RL

R e SUMME UEBER GITTERPLAETZE ~--==-=-==rwmmmrmeemmwo-
D0 10 J=1,N :

= MOD(J-1,L)
JY = (J-1)/L

DO 20 I=1,N
IX = MOD(I-1,L)
I¥ = (I-1)/L

QQ

ABSTAND IN X-RICHTUNG
RX = DABS(DFLOAT(IX-JX))
IF (RX.GT.RMAX) RX = RL-RX

aa

ABSTAND IN Y-RICHTUNG
RY = DABS(DFLOAT(IY-JY))
IF (RY.GT.RMAX) RY = RL-RY

PHASE = DCOS(RX*QX+RY#QY)
RI = G2(1,I)-G1(I,I)
RI = 62(J,J)-G1(J,J)
PL = G1(J,1)*G1(I,J)
P2 = G2(J,I)*G2(1,J)
SF(I) = SF(I)+(RI*RJ-P1-P2)*PHASE
20 CONTINUE
SF(J) = SF(J)+6L(JT,J)+62¢J,T)
10 CONTINUE
C ------------------------------------ A koo o T Ak gy WY S Y B el O ED ek b me B e oy
c
DO 30 I=1,N
S = S+SF(I)
30 CONTINUE

§ = §/DFLOAT(N)
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RETURN
END

Sl diekiokdolninin i ininrninineivioieiederieiolle e e bededede e ednindiedodreobe e ke

* BEM.: DIE "SUMME UEBER GITTERPLAETZE" IN DER ROUTINE *
* *SUSZEP" IST IDENTISCH MIT DER IN "STRUKT". *
* SIE WIRD DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT. *

dededririirieiriciiriciniinioioicioiriorrinriniiinineinb bbb iele e ol e e e e e i e e e ol

Feildciekickfokfokiciokivkkif ik ki ke kkiciiiiiokioiivdoiok el iriodek delieke foke

Feicleicick KORRSS (06.07.90) Weiriviick
*idrick® BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 Ficdiick
#rkiekdek DIE SPIN-SPIN~KORRELATIONSFUNKTION FUER Fedededeiek
¥icidoirk GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5). ivinkik
Fdedcicirk wkddehok
dekdededek ARGUMENTE Fefekeieded
Firiiick G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ik
Iivickink TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) iviviiik
Fickickd N @ ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM Fefeleicieke
Feieloieiok (INPUT) dediedelede
#ickkdk ¢ : KORRELATIONFUNKTION (QUTPUT) iivivick
Fkikd® LY : ABSTAND IN X-RICHTUNG (INPUT) iricirick
Fokikdk LY : ABSTAND IN Y-RICHTUNG (INPUT) iviciiek

Fedefeirielofcioiefofedel ik frieioirniorininioeielaici knioranner el b i e oo el de

aaaaoaaaoaaaaacaoaoaaaaaoaaaaoaQaaan

SUBROUTINE KORRSS(G1,G2,N,S,LX,LY)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C=20.

L = INT(DSQRT(DFLOAT(N)))
DO 10 I=1,N

IX = MOD(I-1,L)+1

1Y = (I-1)/L+1

n

RX = IX+LX

KY = IYHLY

IF (RX.GT.L) KX=KX-L
IF (KY.GT.L) KY=KY-L
K = (KY-1)*L+KX

62(1,I)-61(I,I)
62(K,K)~G1(K,K)
61(K,I)*G1(I,K)
62(K,I)*G2(I,K)
S+(RI*RK~P1-P2)

RI
RK
Pl
P2
5

nwnmuntau

10 CONTINUE
¢ = S/DFLOAT(N)

Q

RETURN
END

ek ettt ieeelol el doiiielceeirickeiniiidoininiobolelelininintod
% BEM.: DIE WEITEREN KORRELATIONSFUNKTIONEN WERDEN *
* VOLLKOMMEN ANALOG BERECHNET. DIE ROUTINEN *

* WERDEN DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT.
etk ik eRdoaineeiroioodnidnelefedefelelnicio

Qaaaaaa
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g Mmmwmm*mmﬁmmm
C * 2. KUBISCHE GITTER *
 fefeikededdei i rint i e ek i dek ool deke il il i b e ok
c
0 Fhiriridninr e dolfoioiioiek ook ik el io e o oo ok
C Ficekick HOPMA (22.02.90) Feihekiiek
C #iriciik EINGABE DER SYMMETRISCHEN HOPPING- Fricieiivie
G ki MATRIX HK(N,N). Fekedeirick
C Fkitick HIER: NUR NEXT NEAREST NEIGHBORS ekedeiick
G Hehdiehk vk
C Frkiid ARGUHENTE Firivizis.3.3
C “oriiddk N :ZAHL DER GITTERPLAETZE IM ORTSRAUM ik
G Fickieik (]_‘NPUT) ok k
C ¥k HK :HOPPING-MATRIX (NXN)  (OQUTPUT) Fedeicieick
C mﬁﬁﬂ*ﬂ%ﬁﬁ*ﬂﬁ*ﬂmﬁ*ﬂﬂ*ﬁﬁm
c
SUBROUTINE HOPMA(HK,N,EN)
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z)
DIMENSION HK(N,N)
C
MN = RN*KN
c
DO 10 I=1,N
DO 10 J=1,N
HR(I,J) = 0.0
10 CONTINUE
c
DO 20 I=1,N
C
C 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+RN
1Z = I+MN
c
ISCH = (I-1)/MN
c

C PERIODISCHE RANDBEDINGUNGEN
IF (MOD(I,KN).EQ.0) IX = IX-KN
IF ((IY-ISCH*MN).GT.MN) IY = IY-MN
IF (1Z.GT.N) 12 = 1Z-N

HK(I,IX)
HRCIX, 1)
HR(I,IY)
HR(IY,I)
HK(I,IZ)
HR(IZ,I)

P b et b
COO0O0O0Q

i nwunu

20 CONTINUE

Q

RETURN
END

Felkedeickedoicieiciekicleicik deiciieleiokdeleioloi ok el dedeiek el doieiolholeloiel ekedededede
kbl STRUKT (02.02) , dekedeledeke
#kikd% BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN Gl, G2 Tk
Wik DEN MAGNETISCHE STRUKTURFAKTOR S(QX,QYV) Fedviolotde
Wik NACH (3.2) BIS (3.5), Fedcheleiek
Fededclcleic Feleiedeicde

Qaaaaaaa
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C Fokkkik ARGUMENTE Fededededede
C *kidd G1(G2): EQUAL-TIME~GREENSFUNKTION FUER dedeicieivke
C Wiedrinik ELEKTRONEN MIT SPIN UP (DOWN) *elkiek
C #i¥ikd KN: KANTENLAENGE DES ORTSRAUMGITTERS Tk
C Fickedeiok (INPUT) Fededededede
C diidik §  : MAGN. STRUKTURFAKTOR (OQUTPUT) P
C #*¥¥ikk QX : PHASE IN X-RICHTUNG  (INPUT) Feirflriedk
C #rddh QY : PHASE IN Y-RICHTUNG (INPUT) Kk
C ¥dddik QZ : PHASE IN Z-RICHTUNG  (INPUT) Fededvivick
O dfeivirioininbdrinicininkdoiniobeioibdeiefofefiriokdodriotdoielefrdokedefelodedededededfedededededoicicke
Cc

SUBROUTINE STRURT (G1,G62,KN,S,QX,QY,Q2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

DIMENSION SF(400)

c
S = 0.
c
RL = FLOAT(RN)
RMAX= 0.5*RL
WN=KN*KN
c
c
G ~m=mmmmemm—n—- SUMME UEBER GITTERPLAETZE -~--====savcesacncnmons
C
DO 10 I=1,N
IX = MOD(I-1,RN)
IY = MOD(((I-1)/RN),RN)
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-RIGHTUNG
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

an

ABSTAND IN Z-RICHTUNG
RZ = DABS(DFLOAT(IZ-JZ))
IF (RZ.GT.RMAX) RZ = RL-RZ

PHASE = DCOS(RX*QX+RY*QY+RZ2*QZ)

62(I,I)-61¢I,I)
62(J,J3)-61(J,J)
61(¢J,I)*G1(X,J)

P2 = G2(J,I)*G2(I,J)

SF(I) = SF(I)}+(RI*RJ-P1-P2)*PHASE
20 CONTINUE

SF(J) = SF(J)+61(J,J)+62(J,J)
10 CONTINUE

=
Fa
nunuua

DO 30 I=1,N
§ = S+SF(I)
30 CONTINUE
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S = S/DFLOAT(N)

RETURN
END

dedoledeiohdofefeiedofedohehfleloliokkikdokivhfichiofiiofefele kb kdobiede el ek ke kbl

* BEM.: DIE "SUMME UEBER GITTERPLAETZE" IN DER ROUTINE *
% "SUSZEP" IST IDENTISCH MIT DER IN "STRUKT". %

* SIE WIRD DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT. *
Felriedcloideieiiefoiededeiiofolivirioiekedoikodeichkdoiokdelkdolioeiodeiooioleldolodeioleid

Fklekleiiciokiobekkkiblodlo b helloioiok ok kiokiokdehhefoloiiohdoiee ok iolefe ok k

ikl KORRSS  (06.07.90) , Fedeleieded
diiicie BERECHNET AUS DEN GREENSFUNKTIONEN G1, G2 ik
Wik DIE SPIN-SPIN-KORRELATIONSFUNKTION FUER Frdeiiics
#ickiick GITTERPLAETZE IM ABSTAND LD NACH GL. (7.5)., iviceas
Khkdhk ek ke
Yeledeielie ARGUMENTE Fekdededed
Ikl G1(G2): EQUAL-TIME-GREENSFUNKTION FUER ELEK- ik
Feickielrle TRONEN MIT SPIN UP (DOWN)  (INPUT) ik
Wirfeedk RKN: KANTENLAENGE DES ORTSRAUMGITTERS Fededriedeie

) (INPUT) wivivivik
Wickiekke ¢ 1 KORRELATIONFUNKTION (QUTPUT) ik
Wickdkk LX : ABSTAND IN X-RICHTUNG (INPUT) ik
Ikdiekk LY @ ABSTAND IN Y-RICHTUNG (INPUT) i
dickeickke L7 : ABSTAND IN Z-RICHTUNG (INPUT) i

Fefedededoleiokiedeoivdoiolobic el deiink heleke fekdee dekdeledoledriok dolok ol folefolafoh Rk

ooaaaaaoaaaaanaoaaaoaaaaaaaq

SUBROUTINE KORRSS(G1,G2,N,S,LX,LY,LZ)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION G1(N,N) , G2(N,N)

C = 0.
WN=KN*KN

D0 10 I=1,N

IX = MOD(I-1,KN)

IY = MOD(((I~1)/RN),KN)
(I-1)/WN

IXHLY

IY+LY

1Z2+LZ

IF (KX.GT.KN) RX=KX-KN

IF (KY.GT.KN) KY=KY-KN

K = (KZ-1)*NN+(KY~1)*KN+KX

—
[~}
1]

=
o]
oot

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)

hu

10 CONTINUE
¢ = 5/DFLOAT(N)

RETURN
END

deedededededediviciioiedeliceloinieiedaioedefichoiokokicoiek e deriolohiodok feletedefeiciedede
% BEM.: DIE WEITEREN KORRELATIONSFUNKTIONEN WERDEN *

aaaqa
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C * VOLLKOMMEN ANALOG BERECHNET. DIE ROUTINEN *
C * WERDEN DAHER NICHT NOCHMAL AUFGEFUEHRT. *
C deleickicicloiorieloinickicedoiniokiriceiiooiiiinioiaiokiooiolonoiodobiobioloeinio ooy

«Q

G Fhkkikrkiioickivdeoloickinielokiokiiekioiohkfeiokiohekiiohidohdiodeoihdirink ek iok®

C * ENDE DES PROGRAMHMNS *
G ririrkieioiininieieiviaininioiinrinooinbiolink ook doloe e bioboedoelefo ekl ke

PAGE 45
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