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1 计算原理

1.1 DMFT 的基本原理

动力学平均场（DMFT）是计算强关联系统的一种重要方法。它既可以处理

一些模型，也可以与 DFT 相结合来计算实际材料。DMFT 的基本思想是把晶格

的某个格点隔离出来视为杂质原子，而把晶格的其它部分视为巡游电子形成的均

匀背景。巡游电子背景和杂质原子之间可以相互跃迁。描述这种系统的哈密顿量

是著名的安德森杂质模型：

HAIM = Hatom +
∑
νσ

ενa
†
νσaνσ +

∑
µνσ

(Vµνc
†
µσaνσ + h.c.) +H int

bath (1)

其中 Hatom 是杂质原子的哈密顿量，它包含的重要参数为局域轨道的相互作用 U

和 J。a†νσ 和 c†µσ 分别为巡游电子和局域电子的产生算符，ν 是能带指标，µ 是局

域轨道的指标，σ 是自旋。Vµν 是杂质原子和背景之间的跃迁振幅。与标准的安德

森杂质模型不同，1式还包括巡游电子背景的相互作用 H int
bath 项。根据 DFT 的结

果以及指定的 U 和 J，我们能把1中除了 H int
bath 之外的一切参数定出来。此时巡游

电子和局域电子的自由粒子格林函数也是已知的。

我们设局域电子（记为 α）和巡游电子（记为 B）的自由粒子格林函数分别

为 G0
α(ω) 和 G0

B(ω)，真实的格林函数分别为 Gα(ω) 和 GB(ω)，自能分别为 Σα(ω)
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和 ΣB(ω)。那么各自的戴森方程分别为：

Gα = G0
α +G0

αΣαGα (2)

GB = G0
B +G0

BΣBGB (3)

局域电子的自能可以分成两部分：

Σα = ∆α + Σ+U
α (4)

其中 ∆α 是杂质原子与背景杂化导致的自能，它可以写为：

∆α = V GBV
∗ (5)

它的物理意义是电子从杂质原子上跃迁到巡游电子中并传播一段时间，再跃迁回

来的振幅。在 DMFT 中，∆α(ω) 起到了平均场的作用，它忽略了空间涨落，却保

留了局域的量子涨落，因此是动力学平均场。Σ+U
α 是局域轨道之间的相互作用导

致的自能，没有解析表达式。

假设 GB 是已知的，我们可以利用连续时间量子蒙特卡洛求解1中的杂质原子，

得出 Gα 的精确的数值解。然而 GB 是如何得到的呢？由于杂质原子上的电子和

巡游电子背景里的电子其实是一样的，DMFT 假设：

ΣB = Σ+U
α (6)

要注意巡游电子背景不会受到杂质原子的影响，因此其自能不显含杂化项。根据

Gα 和2,4,5式，我们能求出 Σ+U
α 。然后根据假设6和戴森方程3能求出 GB。这样就

构成了 DMFT的完整的自洽循环。DMFT还可以与 DFT结合构成更大的自洽循

环。为了方便量子蒙特卡洛计算，实际计算中采用的格林函数是松原函数。我们

可以利用最大熵方法把自能和格林函数由虚频解析延拓至实频，获得有物理意义

的结果。
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1.2 DMFT 能计算的物理量

DMFT 除了能修正 DFT 的某些结果，如总能量、晶格常数之外，还能计算

出 DFT 无法正确计算的一些重要物理量。比如 Gα(ω) 的虚部正比于谱函数，也

就是局域电子的态密度。根据自能 Σ+U
α (iω) 的虚部在 ω = 0 处的导数可定义出能

带重整化系数：

Z =
1

1− d ImΣ+U
α (iω)
dω

|ω=0

(7)

它反应了相互作用导致的能带宽度的压缩，也就是准粒子有效质量的增大。

2 计算过程及结果

2.1 概述

我们利用 DMFT 计算 SrVO3 的电子结构。首先我们确定出费米面附近的能

带主要由 V 的 t2g 轨道构成。我们选择 V 的 t2g 轨道为局域轨道，并且指定参与

构造局域轨道（瓦尼尔函数）的能带范围。一种选择是只包括 V 的 t2g 能带，另

一种选择是把 O 的 p 轨道形成的能带也包括在内。然后我们选取合适的 U 和 J

构造出局域轨道的相互作用。通过 LDA+DMFT 计算，我们获得了局域电子的相

互作用自能 Σ+U
α 和格林函数 Gα。利用这些信息，我们能求出能带重整化系数 Z

和局域电子的态密度。

2.2 计算参数的选择

我们用 LDA 计算了 SrVO3 的能带，分别投影到 V 的 d 轨道，O 的 p 轨道，

V 的 eg 轨道和 t2g 轨道，得到的投影能带分别如图 1 至图 4 所示。
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图 1: V 的 d 轨道
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图 2: O 的 p 轨道
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图 3: V 的 eg 轨道
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图 4: V 的 t2g 轨道

可以看出费米面附近的能带成分主要是 V 的 t2g 轨道，它对应了第 21-23 条

能带。由于 V 的 t2g 轨道和 O 的 p 轨道之间存在杂化，我们可以让 O 的 p 轨道

也参与构建局域轨道，此时能带范围是 12-23。关于 U 和 J 的选取，要注意不同

平台的约定不同。关于杂质模型求解器，其算法为连续时间量子蒙特卡洛，只考

虑密度-密度相互作用，温度取为 1200K。控制计算的其它重要参数，如频率网格、

DFT 和 DMFT 的循环次数等，都选取了适当的值。

2.3 自能、格林函数和谱函数

输出文件中包含了局域电子的相互作用自能 Σ+U
α (iω)。只用 V 的 t2g 构造局

域轨道时，我们根据7式求出的能带重整化系数 Z = 0.55。包含 O 的 p 轨道时，

Z = 0.68。此时的局域轨道比不含 O 的 p 轨道时更加局域，相应地 U 和 J 应取
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得更大才能得出与之前一致的结果。输出文件还包括局域电子的格林函数 Gα(iω)，

利用最大熵解析延拓，我们能得出谱函数。构造局域轨道时，包括和不包括 O 的

p 轨道所对应的谱函数分别如图 5 和图 6 所示。

图 5: 不包括 O 的 p 轨道时的谱函数 图 6: 包括 O 的 p 轨道时的谱函数

两图中费米面附近均存在尖锐的准粒子峰。图 5 中可以在 2.5eV 处看到清晰

的上 Hubbard带，在-2eV处有不明显的下 Hubbard带。图 6中看不到下 Hubbard

带，这是因为计算没有收敛。包括 O 的 p 轨道时，谱函数在-5eV 处出现了由于杂

化导致的准粒子峰。
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