
Green 関数 と 1705-_-、の 関係 の

Schro d ingen 方程式 が 出発 する 。

H 1 4、 〉 = En 14.7 -_- .CI )

99 5 と S En ) が 分かっ て いる な 5
,
H は こ ス 式 で かける

。

A = I 19 > a < 9 1 - -_- に )

恒等 演算 子 で は 次 式 で かける 。

T = I 197<421
-.- ( 3 )

(2) を ( 1 ) に 代入 し て みる
。

A 1 4v> = し て、

1 4i > En 〈利) 1427
ness

%

= シ 1% > En <q . 1 4、〉
に 注意

= En 1 9 >

たしかに 1 2 ) の 定義 は ( 1 ) を 満たす
。

Green 関数 は 次 式 で 定義 さ れる 。

Glz) に T - H ) = i → IM = ( Zで 一 日 )
で
. . . . 14)



Hamilton i an の 国有 セット を 用い て
、

区) は 次 式 20

19> <ql
で書ける 。

G (Z ) = I
- -_- - 1 5 )

4
Z - E

複素変数
(5) が E (z) (ZI - H ) = T を 満たす こと

は 容易 に 確認 できる 。

もしか に も 一 日 ) = は "話凹)はどうくい ーかいど くい)
= に は
_

派生 )に、

( z - an ) 1いくと 1 )
Z - 92

= と 14いく。 1 = で
歷•

次 に 9 は ) の 虚部 を 考える 。

g に ) ==と → Im g (Et in ) = も金 - Fi )

= きしだ
。抗

- Tin )
-27 i

よって

= デ て

+7闘っ

T.mg (Et in ) = the - -.- - 1 6)
( E - 幻

で
+72



③
Im S を E で 積分 する。

D
- 7[f Im g ( Et in ) d E = f 。一 d E
CEE )

2+72=-7はだぼな = 一がぼ ) = で

これ より 次 の 関係 が得 られる 。

だと も g ( Et i 7 ) = S ( E - E ) -.- (7)

Img は ローレンツ 関数で ある 。

Co

Tit
t

G (Z ) は 1 5 ) に より 定義 さ れ て いる ので

次の 関係 が 得 られる。

DCE ) =
一 だ ? Im < i 1 8 (Et i 01 ) 1 i >

T

DOS = 一 だ im F は Its
' )

E - et ich

DIE) = 一 だ Im た ( G (Et i 0ツ
- -.- ( 8)
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Recursive n 法 は 次 の 2 つ の アイデア に 基づく 。

「 """ 法 に " " を 三 重 「抗幣

|2. 三 重 対 角化 され た H が Green 関数 を| 連分数 展開 により 求める
ーー

☆ し 9いに。 5 アルゴリズム
-_-

Hamilton i an 行列 H が ユニタリー 行列 U によって
、

三 重 対 角 行列 HTD に 変換 できる と 仮定 する
。

OHis = じ け!
a ,

状に

P !然 : り ーい
(9) を HU = UHTD と 書き直し

、 ○

明示 的 に 書い て みる 。

HU = UHT D

-6 ・

H { 1 u。〉
、 Ium -- Ium = 仙。〉 、 luis.rs 、

1w> 3 ×

際な ?ii.it



各々 の カラム を 抜き出し て 書く 。

⑤

HM。> = lu 。> の
。 t lu 、 > B ,

H M > = 1 U。 > B , t MD の 、
t IUDBas

TE -
seenIT _

。

HI Un 〉 = I Union t l Un 〉 dntlum.hn

最後 に 書い た 一般式 を Inti ) に 対し て 解けば
、

III.-1川Ium> Bm 、
= HI un〉 - I Unit In - Mn> の一、

(II) か 5 Mm > と I Un 〉 が 分かれ ば
.

I Une 〉 が 分かる
。

アルゴリズム と し て 整理 する と 以下 の 様 に なる
。

-

Set 〈 U 。 1 = ( 1
,

0
.

0
.

.
. . . . )

→ Compute HMS

Compute Xn = 〈 Un l HI Un 〉檸熊 簽:鶯!た嚚籩明
と 呼ぶ

。

n = n + 1

-.-
-.- ( 12)



任意 の エルミート 行列 H に対して Lanczos ⑥
アルゴリズム を 適用 する こと で

、

半無限 鎖 モデル

に 変換 する こと が できる 。

ID is>

2 D vs 半 無限 鎖 モデル

3 D
aRts

オンサイト エネルギー

の 。 t.dz % の ds が t.dz
、

-.-

oso-_-0--0-0-0-.- 飛び移り 積分
Q た B 4 85

Q.BZ
、

、

「
一

-_-

次に Green 1 ・関数 G に) を 計算 する
。

まず 次の 事実 に 注意 する 。

〈 u。 1 = ( 1
,

0
. 0
- ) 〈 Uil Uj 〉 = Sij

な ので G 。。
( Z ) = G長 ( Z)

つまり 、
対 角項 を 見 て いる 限り

、
2 つ の 基底 表示

は 同じ 対 角 Green 関数 を 与える 。

GE に ) は HTD か 5 次 式 で 言+ 算 さ れる 。



- 1 のぐにに億?また、氎 炯

余 因子 を 用い て G。。 = GE は 次 式 と なる 。

信「贅?
n

Goo ( Z) tener =

一際での で D。ニ、 。 なぎこ | ーい

det 17 1 - His I は Laplace 展開 を 用い て
、

以下 の様 に

計算 できる 。 まず Do は
.

Do = de.tlZI - HH = ( Z - h。 ) An - B .
A に

-.- ( 15)

ここ で An と A に は 余 因子 で 次 式 で与え られる
。

Au = D , An = B i Dz . .
.
. ( 1 6 )

(16) を ( 1 5 ) に イで 入 し
、

Do = ( Z - to ) D 、
- B

,

2

Dz -.- 。 ( 1 7)



(17) を 一般化 する と
.

⑧

Dn = ( Z - Xn ) Dm - i Dnz -_- ( 1 8)

(18) 式 を 用い て
、

( 14 ) 式 を 変形 する 。

Goo (Z) = 品 =

tens
(でん) D 、

一 Dz

-
z. の 。

- SEED
,

t.ws/Z-d.-_B?Dzee.lZ-h)Dz-BiD3-...-=_s'sZ-do__BPszz.a-_Bieee
したがっ て G。。 (z) は

Z - da - Biz
- d3 .

.

.

.連分数 で 表現 できる 。 ÷

_ .
. . ( 1 9)



もし ( 1 9 ) において ht E h に おい て@dn.Bnが 一定 で ある なら
、
終端子 T (Z)

は 1閉じ た 形 で 書く こと が できる 。

1
TM =

cnet.tt
。 一
essere
Z - de - eee

Z -di
.

.

し
、

二 Tesla
7 ーん ーな TH

-

-_- にい

(o) を Tlz) に対して 解く と
、 平方根 形 の

終端 t が 得 られる
。

eZ- h。 -11なが-4と
T (Z ) = esse

2 BS -_- (2 1)



一 次元 鎖 モデル @
-

1 つ の 例 と し て 一 次元 鎖 モデル を 具体 的 に

言十 算 し て みる 。

-
. .
. .0ers
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オンサイト E
、

ホッピング 積分 h

0 1 - 1 2 - 2 3 - 3 4
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.

0
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. .
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.
.

.
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Y h o E o h o 0 0 0

.
.

2 0 h o E o h 0 0 0
.

.

- 2 0 0 h O E O h 0 ° 一

・

※ の i : いり 、-
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.

Y o o O o o
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.

「

一

一 一

-
_
_ _

_
. .

Lanczos プロセス
-

回 1に 〉 = Hlu。 > ー ん 。 1 u 。 >

が啡 )
= 駲緋 御回 HM。> = |割 凹

p = wr。> = 2 に → R = たん
回 のにくい。 1 Hm 回 1m > = 楽 =だ 御

= E



回 Hlu 、 > =

T𠠇 回 の = くい にいい > @

= f × 2 E = E

回
ln > = HM > - B

, MD -みいつ
。

一、 た h h
o

EE齗鱭非1
0 0

i i

回
= は 、 1 h 〉 = f × 2 ド = に い た = h

四
m> = ない = を 𠠇

回
いい 熊源瑩と混



国 lh〉 = H 1m > - Blu . 7 - dzlus

ザ非騑樹嚠
いた

国 だ = くに 1 に 〉 = I × 2N → = h

回
1m > = 景 = だ鬩

l

これ 以降 は 類似 する

計算 が 続く 。 -_-

まとめる と d 。
二 E B 、

二 石 h

メ、 は E Bz = h丯 のき |
Xn = E Bn = h

-.-
-.- (2 3)



(23) を ( 1 9) に 代入 する と 次 式 が 得 5 れる
。 @

Goo (Z) = immer
Z - E -_Zkeee

-.- ( 24)

に
Z - E - were

RZ- E - mnt

Z - E -4
T (Z ) を 次式 で 定義 すれば ?

、

1
T (Z) =alt .

.
. .

1 2 5)

Z- E -_Here
ZE 、NZ

- q _
#
、

(24) は 次の 様 に なる 。

,

Goo (Z) = seen
. . . ( 26)

Z - E - 2が T (Z)

に 1 ) から
、
T (Z) は 次 式 で書けきっと

. .
. (2 7)Z - E - d ( z - E )

2
- 4h

'

T (Z ) = esse
2 に

(27) を (2 6) に 代入 し て
、

一社は%CE.it )

G.𠮟
、
ー!珙蒸た燕玜 が無い

三

虚部 を plot する と

右 図 に なる
。


