F046356 OTKA PALYAZAT ZAROJELENTES
,Impulzustérbeli stirliségmatrix-renormalasicsoport-algoritmus fejlesztése
és alkalmazasa fermion modellekre”

Az OTKA palyazat kutatasi tervének megfeleléen a négyéves idészak alatt a slrliségmatrixos
renormalasicsoport-algoritmus (DMRG) szamos fejlesztését végeztiik el, kivaltképpen a kvantuminformacio-
elmélet (QIT) Osszefliggéseinek alkalmazasa mellett. E két teriilet kapcsolatdt legjobban leiro un.
dsszefonodottsdgot, mely egyben a kvantumos rendszerek alapvetd tulajdonsagait is megszabé mennyiség,
hatékonyan alkalmaztuk spin és fermionrendszerek vizsgalatara rovid és hossza tavu kolcsonhatasok
figyelembevétele mellett. Kutatasaink mindezek tiikrében interdiszciplinaris jellegiiek voltak, melyet jol
tikkroznek az altalunk vizsgalt szilardtestfizikai, kvantumkémiai és statisztikus fizikai problémak. A
numerikus vizsgalatok mellett szdmos esetben elvégeztiik a modellek analitikus moddszerekkel valo
kozelitését is, igy végs6 megallapitdsainkat az analitikus predikciok és numerikus szamitasok egyiitteseként
alakitottuk ki. Fontos megjegyezni, hogy vilagszinten — legjobb tudomasom szerint — minddsszesen hat
olyan DMRG koéd 1étezik, mely hosszu tava kdlcsonhatasok kezelését is lehetdvé teszi. Az alabbiakban az
egyes teriileteken elért eredményeink felsorolasa kévetkezik.

Algoritmikus fejlesztések:

Impulzustérbeli és kvantumkémiai fejlesztések:

(1) 2003-ban kidolgoztuk a dinamikusan Kiterjesztett aktiv tér (DEAS) modszert, amely lehetové teszi a
DMRG hatékony alkalmazasat impulzustérbeli reprezentaciéban, valamint kvantumkémiai rendszerekre. E
modszert 2004-ben folyamatosan tovabbfejlesztettiik, és a DMRG kisegité operatorainak egy 1j struktarajat
alkottuk meg. Ennek segitségével a kezdeti iteracio renormalasi folyamata soran csak az aktiv racspontokat
kell figyelembe venni, melynek révén a futdsidé ismét egy nagysagrenddel csokkent és a program altal
kezelheté renormalt blokk allapotok szama 3000-5000-re novekedett [1,2,16].

(2) A kvantumkémiai DMRG-hez egy olyan hullamfiiggvény transzformaciot dolgoztunk ki, melynek
segitségével a szuperblokk-Hamilton operator diagonalizaldsi 1épésszama akar tizszer-szazszor kevesebb
lehet. A DEAS modszerrel egyiitt az j eljaras révén a DMRG algoritmus mar a kezdeti inicializacios 1épések
soran is rendelkezik mindazon tulajdonsagokkal, melyek kordbban csak a véges racs felépitése utan voltak
elérheték. Ez természetesen ismét ugrasszerii sebességndvekedést eredményezett [1,2,16].

(3) A kvantumkémiaban alkalmazott CI-kifejtést (Configuration Interaction expansion) integraltuk a DEAS
modszerbe, igy egy Gj DMRG alapu Cl-kifejtést dolgoztuk ki, mely lehet6vé teszi a SCI, DSIL,... stb.
kozelitésekben vald szamolédsok elvégzését. Az Gj modszer nagyban csokkenti a Hilbert-tér dimenzidjanak
méretét és mar az inicializalasi folyamat révén elérthetd a kvantumkémiai pontossag [2]. Az Gj algoritmust
impulzustérbeli reprezentacié esetén is nagy hatékonysaggal alkalmazhaté [1,2,16].

(4) A kvantumos racspontok dinamikus rendezésére (DRO) kidolgoztunk egy uj modszert, valamint
megmutattuk, miként szolgdl a DEAS algoritmus egyfajta interface-ként a jelenlegi kvantumkémiai
modszerek és a DMRG kozott. Mindezen eredmények szintén részei a [2,16] publikacionak.

(5) A végtelen dimenziés Hubbard-modellt tanulmanyoztuk a DMRG impulzustérbeli verzidjaval (MS-
DMRG) a véletlen diszperzids kozelitésben (Random Dispersion Approximation(RDA)). Az elsédleges
szamitasok alapjan a racspont entropia eloszlasa nagyon felborul a véletlen rendezés kovetkeztében, igy
legalabb N=40-60 racspontot tartalmazé rendszereket kell vizsgalni 4000-5000 blokk allapot mellett. Ez a
kutatasi és fejlesztési iranyvonal folyamatban van.

Valos térbeli fejlesztések:

(1) A DMRG valés térbeli valtozatat tovabb altalanositottuk, igy jelenleg barmilyen két-racspont operatorral
leirhato Hamilton-operator szdmolasat el tudjuk végezni. Példaként emlitve az uj verzioval elsdként az
SU(N) Hubbard-modell, az S-1 bilinearis-bikvadratikus modell, valamint S-spinti Heisenberg lancok



tanulmanyozasat kezdtiik meg. Az emlitett modellekre a kritikus tartomanyok miatt a megfelel6 numerikus
pontossag elérése tobb szaz, illetve ezer renormalt blokkallapot kezelését kivanja meg.

(2) A végtelen dimenziés Hubbard-modellt tanulmanyoztuk a DMRG-vel és a valostérbeli kétdimenzios
modellt vizsgaltuk hossz tava kolcsonhatasok mellett, melyben az egyrészecskés kolcsonhatasi matrix
komplex értékeket is felvesz. Ehhez kidolgoztuk a DMRG programom komplex valtozatat és implementaltuk
a modellt. Az analitikus eredményeket révid lancokra reprodukaltuk, hosszabb rendszerekre a kutatas
folyamatban van. (Mott-Hubbard metal-to-insulator transition in the infinite dimensional Hubbard model, O.
Legeza, F. Gebhard and R. M. Noack.)

(3) Kétdimenzios rendszerekre koztudottan a DMRG még nem elég hatékony. E probléma vizsgalatahoz a
2D Hubbard-modellet atdolgoztuk Hartree-Fock reprezentacioba és az igy eloallitott rendszert
tanulmanyoztuk a kvantumkémiai DMRG-vel. Ez a kutatasi iranyvonal szintén folyamatban van.

(4) Mindezek mellett, szintén jelent6s munkaidét toltdttem el a szamitdégépes cluster-iink fejlesztésével és
boévitésével. Az Gj node-ok 64bites operacios rendszerben miikddnek, amihez a DMRG programom 64-bites
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Kvantuminformacié-elmélet és szilardtestfizika:

(1) 2003-ban elséként alkalmaztuk a kvantuminformacio-elméletet a siirliségmatrix renormalasicsoport
(DMRG) algoritmus teriiletén, mely kutatdsi irdnyvonalat tovabb folytatva a legaltalanosabb elméleti és
numerikus kézelitését adtuk meg a kvantum-adatkompresszionak. Az elmélet altalanositasa révén egymastol
nem fiiggetlen siiriségmatrixokkal megalkotott {izenetek (konfiguracios terek) Neumann-entrépia szerinti
tomorithetésége adhatdé meg egy eldre meghatarozott josagi tényezének megfelelden. Els6ként a valds térbeli
1D Hubbard-modellt tanulmdnyozva megmutattuk: annak ellenére, hogy a teljes entropia nem egyenld a
racspont entropiak Osszegével, a DMRG blokk entrépia és a blokk allapotok szama, illetve a DMRG blokk
entropia és a teljes rendszer Hilbert-tér dimenzidja kozott egy egyszeri 0sszefiiggés all fenn. Az elérhetd
informacié alsé (Jozsa) és felsé korlatjanak (Holevo-bound) DMRG-re valé alkalmazasaval a renormalasi
folyamatra egy 1j vagasi és kivalasztasi eljarasat alkottunk meg, melynek révén lehetdvé valt a numerikus
pontossag kvantuminformacid-veszteség szerinti extrapolacidja. Eredményeinket joval bonyolultabb, nem
lokalis kdlcsdnhatasokat tartalmazoé kvantumkémiai rendszerekre is alkalmaztuk [1].

(2) A renormalasi folyamat informaci6 veszteségét vizsgalva megmutattuk, hogyan valtozik a DMRG blokk
entropidja a blokk méretének novekedésével. Eredményeink alapjan kimutattuk azt, hogy a racspont
entropidk Osszege egyenld a teljes renormaldsi folyamat informacio-generalasaval, mely entrépia
Osszegszabaly a DMRG konvergenciajara egy alternativ kritériumot biztosit. Mindezek szoros kapcsolatban
allnak az un. entanglement distillation és purification folyamatokkal, azaz a DMRG mikén 4llit el jobb vagy
rosszabb blokk allapotokat a racspontok rendezésétdl fliggben. Az entropia Osszegszabaly segitségével az
irodalomban megtalalhat6 legnagyobb szamolasokat végeztiik el kvantumkémiai rendszereken [1].

(3) Egy uj eljarast dolgoztunk ki fazisatalakuldsok tanulmanyozasiahoz alacsony dimenziés kvantumos
racsmodellekben, mely joval hatékonyabban alkalmazhat6 spin és fermion modellekben egyarant, mint az
energia gapek, rendparaméterek vagy az egyracspontos (S1) entrépia tanulmanyozasa. A mddszer lényege az,
hogy egy hosszu kvantumos lancban két egymas mellett 1év6 racspontra felirhat6 Neumann-entropia (S2) a
fazisatalakulasi pontokndl anomalis viselkedést mutat. A mddszert altalanositottuk 1-hosszisagti blokk
entropia (SI) esetére is, mely szintén hatékonyan kezelhet6 DMRG-vel és a DBSS modszer segitségével.
Ezen feliil megmutattuk, hogy az egy-racspontos entropia altal nem észlelt talakulasi pontok az 1-racspontos
(I>1) Neumann entropidkkal jol meghatarozhatok. A modszert tobbféle spin és fermion rendszerre
alkalmaztuk.

(4) A kommenzurabilis-inkommenzurabilis fazisatalakulas kimutatdsara dolgoztunk ki egy 1ij modszert,
melynek alapja a Neumann-féle kvantuminformacios entropia véges rendszerre meghatarozott profilja és
annak Fourier spektruma. A modszer kritikus rendszerekre megadja a lagy modusok szamat és azok
joval hatékonyabban alkalmazhat6 a fazisatalakulasi pontok kimutatasdhoz, mint a korabbi médszerek spin
és fermion rendszerek esetében egyarant [10].



(5) Az egy-dimeziés periodikus hatarfeltétel mellett meghatarozott Hubbard modellre olyan unitér
bazisfiiggvény transzformaciét dolgoztunk ki, melynek révén a modell nyitott hatarfeltétel mellett
vizsgalhat6. Megmutattuk, hogy annak ellenére, hogy a transzformacio utdn a modell csak elsé és
masodszomszéd kdlcsonhatasokat tartalmaz, a DMRG-vel végzett szamolasok hatékonysaga nem né. Ezt
azzal magyaraztuk meg, hogy a transzformacié utan Uj csatolasok jelentek meg a modellben, melyek
mindegyike 6nalld6 kvantumcsatornat jelent és Gsszefonodottsagot termel, mely az informaciés Neumann
entropia novekedéséhez vezet. Az egyes kvantumos csatornak entropia termelését egyenként megvizsgaltuk
és ezek kihatasait a DMRG algoritmusra nézve. A vizsgalatunk egy tjabb 1épést jelent a kvantumkémiai
DMRG optimalizalasa és fejlesztése terén [8].

Kvantumkémia:

(1) A DMRG specidlis jellemzbje az, hogy a renormalt blokkok redukalt siiriségmatrixa kevert
stirliségmatrixokbol allithaté el6. Az olyan rendszerekben, melyekben az egyes alkotoelemek (racspontok)
eltéré kvantuminformaci6 tartalommal rendelkeznek, a redukalt siirliségmatrix alakja és informaciotartalma
nagyban fligg attél, hogyan kdvetkeznek egymas utan a kiilonb6z6 tulajdonsagu racspontok. Megmutattuk,
miként jelennek meg az Osszefonodott allapotok a renormalasi folyamat soran és ezeket miként lehet a
DMRG tovabbi optimalizalasara felhasznalni ugy, hogy mar a kezdeti iteracié soran a lehetd legtobb
kvantuminforméci6é kinyerheté legyen a rendszerb6l [2]. Kvantumkémiai rendszereket tanulmanyozva
azonban kidertilt, hogy pusztan az dsszefonodottsag szerinti lokalizalds nem elegendé akkor, ha a rendszer
hosszt tavi kolcsonhatasokat tartalmaz. Az Osszefonddottsag lokalizalasa és a kolcsonhatas lokalizalasa
kozotti verseng® folyamatokat impulzustérbeli és kvantumkémiai rendszerek tanulmanyozasaval mutattuk
meg, valamint kidolgoztunk egy 1ij rendezési eljarast az egyrészecskés siirliségmatrix felhasznalasaval [2,
16].

Szilardtestfizika:

(1) Az Un. bilinearis és biquadratikus spin-1 modell fazisdiagrammja régo6ta ismert, azonban Chubukov
munkaja 6ta még napjainkban is vita targyat 1épezi egy esetleges spin nematikus fazis elhelyezkedése a
ferromagneses és dimerizalt fazisok kdzott. A stirtiségmatrix- renormalasicsoport (DMRG) algoritmussal és
az un. dinamikusan-szelektalt-blokk-allapot (DBSS) moédszerrel vizsgaltuk a ferromagneses és dimerizalt
fazis hatarat és a szakirodalomban megtalalhaté legpontosabb szamitasokat végeztiik el. Eredményeink
alapjan a nematikus fazis nem létezik, hanem a dimerizacids rendparaméter exponencialisan lassan tiinik el a
ferromagneses fazis hatarahoz kézeledve Kosterlitz-Thouless viselkedést mutatva [4].

(2) Semleges-ionos fazisatalakulast tanulmanyoztuk olyan szerves porkeverékekben, melyekben
egydimenzios szalaknak tekinthetd struktarakban donor és akceptor molekuldk valtakozva kdvetik egymast.
Kidolgoztunk egy olyan egységes effektiv spin modellt, mely a korabban fermion reprezentacioban javasolt
ionos Hubbard modell és a donor-akceptor modellt egyarant leirja. Kiszamitottuk a relevans energia gapeket,
ionicitast, racspont entropiat, két-racspont entropiat és a dimerizaciés rendparamétert. Ezek alapjan
meghataroztuk a fazisatalakulasok tipusait, valamint az egységesitett fazisdiagrammot [7].

(3) A DMRG modszerrel meghataroztuk a feliileti spin korrelacios fliggvényt az S-3/2 antiferromagneses
Heisenberg-lancban. Megmutattuk, hogy nagy rendszerek hataresetében a korrelaciok logaritmikusan
nulldhoz tartanak az Gn. bulk és a feliileti marginalis operatorok kovetkeztében. Ennek alapjan nincsen
feliileti rend, habar lokalizalt vég gerjesztések vannak a modellben. Ez a gerjesztés meghatarozza az els6
gap-et, amely logaritmikusan tiinik el. Osszehasonlitdsként S-1/2 lanc végein elhelyezkedé S-1 szennyezések
viselkedését is megvizsgaltuk, melyek eredményeink alapjan azonos feliileti univerzalitdsi osztalyba
sorolhatok. Megmutattuk, tovabba hogy félegész spinii modellekre a végspin logaritmikusan eltlinik ezaltal
feliileti rend nem létezik, mely ellentétben all az spin-1 modellre talaltakkal [5].

(4) A topologikus rendparamétert, a dimer rendparamétert és szamos kvantuminformacios entrépiafiiggvényt
tanulmanyoztunk frusztralt spin létrakban. Az 1j modszeriink [7,10] alkalmazasaval kimutattunk dimerizat
fazisokat a fazistér olyan szegmenseiben, melyeket a topoldgikus rendparaméter vizsgalata nem jelzett.
Analitikus megkdzelitést hasznaltunk a gyenge csatolasu hataresetben, melynek predikcioit pontositottuk
vagy zartuk ki a DMRG numerikus szamitasok alapjan [14].

(5) A [7,10] moddszert alkalmaztuk az egydimenziés t-t’-U Hubbard modellre az incomenzurabilis fazis
tanulmanyozasa érdekében. Kimutattuk, hogy amennyiben a masodszomszéd atugrasi tag amplituddja (t’)



nagyobb mint 0.5t az U Coulomb kdlcsonhatas barmely értékére a rendszerben a spin gap is végessé valik a
toltés gap mellett. Ennek alapjan a két Fermi-pont helyett megjelené négy Fermi-pont relevans valtozast
okoz a rendszer viselkedésében, mely az egyes von Neumann entropia fiiggvényekben is megjelenik.
Kimutattuk, hogy t' bizonyos értéke felett inkommenzurabilis oszcillacidok jelennek meg a rendszerben,
melyek az entropiafiiggvényekben is megjelennek. Mindezek alapjan meghataroztuk a modell kétdimenzios
fazisdiagramjat [10].

(6) A [11] tanulmany eredményei az elektron fonon kolcsonhatés figyelembe vétele nélkiil késziiltek. Ennek
ellenére egy szilik tartomanyra kimutattuk a dimerizalt fazis létezését. Kisérleti eredmények alapjan azonban,
az ionos fazis teljes tartomanyaban dimerizalt fazis lenne elvarhat6. Ennek érdekében az elektron-fonon
kolcsonhatast is figyelembe vettiik, mely eddigi eredményeink alapjan jol leirja a kisérleti eredményeket.
Eredményeinket jelenleg Buchta Krisztian doktori disszertacidja (2007, MTA-SZFKI, ELTE) tartalmazza, a
kézirat bekiildése pedig a kozeljovOben varhaté ( Effect of electron phonon interaction in organic mixed
stack compounds: 0. Legeza, K. Buchta, and J. S6lyom.)

(7) Az egydimenzios SU(n) Hubbard modellt vizsgaltuk numerikusan n=2,3,4 és 5 re félig-toltott, illetve 1/n
bet6ltés mellett a DMRG algoritmussal. A munka soran ismét a Neumann-féle kvantuminformacios entropiat
és az energia gapeket tanulmanyoztuk. Megmutattuk, hogy félig t6ltott esetben a spin és toltés gapek végesek
minden n>2 esetben U>0-ra, illetve hogy U c=0-nal egy Kosterlitz-Thouless fazisatalakuldsal a rendszer egy
kotés-dimerizalt fazisba megy at paros és paratlan n esetében is. Az 1/n esetben viszont a rendszerek olyanok
mint az SU(2), azaz a toltésgap exponencidlisan lassan nyilik ki U ¢ = 0-nal, a spingap nulla és az
alapallapot nem-dimerizalt [6]. Ezen feliil a [10]-ben felvazolt modszer alapjan meghataroztuk az
egydimenzidos modell n=2,3,4,5, altalanos p/q kommenzurabilis betdltottségekre a lagy modusok helyét
avagy az alapallapot térbeli inhomogenitas jellegét. A numerikus eredményeket analitikus megkézelitésekkel
(bozonizacio) is megvizsgaltuk [13].

(8) A [7,10] modszert alkalmaztuk az egydimenzids Kiterjesztett Peierls-Hubbard modellre. A szamitasok és a
kutatas folyamatban vannak. (Entropic analysis of quantum phase transitions in the one-dimensional
extended Peierls-Hubbard model, H. Bentien and O. Legeza.)

Statisztikus fizika:

(1) Egy L-hosszasagu blokk tulajdonsagait tanulmanyoztuk egy véges N-hosszusagii spin-1/2 XX
modellben. A blokk és a rendszer tovabbi része kozott fennallé Osszefonodottsaghbdl addédd kvantumos
fluktuaciokat vizsgalva megmutattuk, hogy a rendszer tovabbi része mint egy termikus kornyezet is
felfoghat6. Ily modon egy effektiv hémérsékletet definialtunk. Analitikus és numerikus moédszerek
alkalmazasaval megmutattuk, hogy az effektiv hémérséklet kielégiti azon alapvetd elvarasokat, melyek két
részrendszer 0sszeillesztése soran elvartak [12].

Oktatas:

2004-t61 az ELTE-n rendszeresen megtartottam a ,,Renormalasi modszerek kvantum rendszerekre” cimi
eléadasomat, mely akreditalt eléadas az ELTE és BME doktori iskola keretében is. Jelenleg egy hazai és egy
németorszagi PhD didk munkajat segitem és iranyitom.

El6adasok: Szamos hazai és kiilfoldi egyetemen, valamint konferencidkon tartottam eléadasokat (Budapest,
Bonn, Marburg, Leiden).

Palyazatok:

A kutatémunka mellett igen jelentdés id6t forditottam palyazatok irasara: EURYI-2004, EURYI-2005,
EURYI-2006 palyazat, tematikus OTKA, NF-2006 (nagy osszegli ifjusagi) OTKA, EGC palyazatok.

Egyéb:

Az elmult négy év év soran szamos publikaciom sziiletett, mely jol mutatjia a DMRG programom
hatékonysagat. Mindemellett elkészitettem a programom komplex verzidjat is, mely a jovébeni terveimnek



megfeleléen a kvantum-Fourier transzformacio és az idéfiiggé (t-DMRG) tanulmanyozasahoz és
kifejlesztéséhez sziikséges. Sajnos a programfejlesztés nagyon sok energiat és idot emészt fel, igy a
publikalds és a fejlesztési munka kozott kell ,laviroznom” a jovében is, amennyiben nem tudok egy onallo
kutatoécsoportot 1étrehozni. Példaként emlithetem, hogy az [1] publikaciéban nagy hatékonysaggal
alkalmazott algoritmikus fejlesztéseim egyes részleteit is csak a [2] publikacié tartalmazza, igy a
kozeljovoben tervezem mindezek ismertetését a [16] publikacioban, mely kézel 80%-os kidolgozottsag
mellett 2004 6ta varat magara!

Sor- impakt OTKA
szam |Kozleményjegyz€k és statisztika dokumentum tipusa P tdmogatas
faktor .
feltiintetve?

L O. Legeza, J. Solyom: Quantum data compression, quantum
information generation and the density matrix renormalization |folyoiratcikk 3.08 |igen
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