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洪德耦合的调控与轨道选择Mott相变∗

孙健 刘洋 宋筠†

(北京师范大学物理系, 北京 100875)

( 2015年 5月 19日收到; 2015年 9月 18日收到修改稿 )

洪德耦合相互作用是导致多轨道体系发生轨道选择Mott相变的重要因素之一. 通过调控洪德耦合相互
作用来研究其不同组成部分对轨道选择Mott相变的作用. 利用基于Lanczos 求解器的动力学平均场理论, 对
比了双轨道的 J模型和 Jz模型的金属 -绝缘体相变, 并重点讨论洪德耦合中的自旋翻转项和电子对跃迁项以
及轨道宽度比值W2/W1如何影响轨道选择Mott 相变. 在 J模型的相图中, Mott选择相占有较大的区域, 而
Jz模型的轨道选择Mott 相只存在于一个很狭窄的区域内, 这说明自旋翻转项及电子对跳跃项是有利于轨道
选择Mott相变发生的关键因素. 此外当轨道宽度之比大于W2/W1 = 0.7时, Jz 模型的轨道选择Mott 相会
完全消失, 而 J模型中只要轨道宽度不同都存在轨道选择Mott相. 因而, 简化后的 Jz 模型只是在特定条件下
才适合于研究轨道选择Mott相变.

关键词: 轨道选择Mott相变, 动力学平均场理论, 双轨道Hubbard模型, 洪德耦合
PACS: 71.27.+a, 71.30.+h, 71.10.–w DOI: 10.7498/aps.64.247101

1 引 言

在多轨道体系中, 如庞磁阻 [1]和铁基超导 [2,3]

等材料, 轨道自由度、电荷自由度以及自旋自由
度相互竞争并共同作用, 会产生非常丰富的相图
及一些新奇的量子相 [4,5], 而轨道选择Mott 相变
(orbital-selective Mott transition, OSMT) [6]是多

轨道关联体系所特有的新奇物理现象之一. 在半满
的单轨道强关联体系中, 由于电子之间的强库仑相
互作用使得巡游电子发生局域化, 会导致体系由金
属态转变为绝缘态, 这就是Mott相变 [7,8]. 对于多
轨道关联体系, 当各轨道的带宽不同时, 窄能带轨
道有可能先于宽能带轨道发生Mott相变, 在满足
特定的条件下, 窄带轨道处于Mott 绝缘态, 而宽
带轨道依然是金属态, 即形成了轨道选择的Mott
相 [6,9,10].

目前, 人们采用多种理论方法, 如行列式量子
蒙特卡罗方法、动力学团簇方法、隶玻色子方法

等来研究轨道选择Mott相变产生的原因. 例如
Bouadim 等 [11]利用行列式量子蒙特卡罗方法研

究了二维正方晶格的双轨道Hubbard 模型, 发现
当体系中考虑量子涨落时, 存在轨道选择Mott 相
变. 张宇钟 [12]利用动力学团簇近似方法加弱耦合

连续时间量子蒙特卡罗方法, 研究了二维正方晶格
中的双轨道Hubbard 模型, 在忽略了自旋翻转项
和电子对跃迁项的情况下, 发现团簇的大小以及空
间涨落和带宽的不同都会对轨道选择Mott 相变造
成影响. 全亚民等 [13]利用隶玻色子方法, 研究了
双轨道Hubbard模型, 在轨道宽度不同时, 同样观
察到了轨道选择Mott 相变. 除此之外, 还有大量
对轨道选择Mott 相变的研究基于不同杂质求解器
的动力学平均场理论方法 [14−29], 但对轨道选择相
变的产生条件仍然存在分歧. Blümer 等 [18] 利用

基于量子蒙特卡罗方法的动力学平均场理论, 研
究了轨道宽度之比为W2/W1 = 0.5 时, 且只保留
Ising型洪德耦合项的双轨道Hubbard 模型 (Jz模
型) , 观察到了轨道选择Mott 相变的存在, 但由于
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量子蒙特卡罗算法在低温时的限制, 相变点的计算
结果并不准确, 并且得到的相变区域也比较小. 而
Koga 等 [14]的计算结果表明, 只有包含了电子对
跃迁项、自旋翻转项和 Ising 项三种形式的洪德耦
合项的双轨道Hubbard模型 (J 模型) 才能产生轨
道选择Mott相变. 这样就提出了两个问题: 1) 采
用简化的Jz 模型来研究多轨道体系中的轨道选择
Mott 相变是否合理；2) 轨道宽度之比是否只有在
W2/W1 = 0.5 时才能产生轨道选择Mott 相变. 为
解决上述两个问题, 开展进一步的理论研究是非常
必要的. 我们的研究重点是弄清楚如何通过调控洪
德耦合及能带宽度比值来更容易地实现轨道选择

Mott 相变, 为实验研究提供必要的理论依据.
我们采用基于Lanczos严格对角化方法作为杂

质求解器的动力学平均场理论 [30] 来研究和比较双

轨道的J模型和Jz 模型的金属 -绝缘体相变. 动力
学平均场理论是目前研究强关联体系最有效的理

论方法之一, 并且已经取得了一系列令人瞩目的研
究成就 [31]. 我们在轨道宽度比取值不同的情况下,
比较了J模型和Jz模型的相图, 发现J模型中的自
旋翻转和电子对跃迁形式的洪德耦合项对轨道选

择Mott 相变的产生有重要影响. 而且, Jz模型在
轨道宽度之比W2/W1 = 0.7 时, 其轨道选择相完
全消失. 因而, J模型比Jz 模型更有利于产生轨道
选择Mott 相变. 本文主要分为以下几个部分: 在
第二部分中, 介绍了动力学平均场理论方法和所采
用的双轨道J模型和Jz 模型, 并且对Lanczos严格
对角化数值方法也做了介绍; 将研究结果详细地展
示在第三部分中, 通过计算态密度和准粒子权重,
以及构造不同洪德耦合强度和不同轨道宽度之比

条件下的相图, 分析和比较了洪德耦合的不同组成
部分对轨道选择的Mott相变的影响; 最后, 对研究
结果进行了总结.

2 动力学平均场理论和理论模型

2.1 动力学平均场理论

多轨道体系Hubbard模型的哈密顿量可表示
为 [9,14]

H = −
∑
l

tl
∑
⟨ij⟩σ

d†
ilσdjlσ − µ

∑
ilσ

d†
ilσdilσ

+
U

2

∑
ilσ

nilσnilσ̄ +
∑
iσσ′

(U ′ − δσσ′Jz)ni1σni2σ′

+
Jph
2

∑
i,l ̸=l′,σ

d†
ilσd

†
ilσ̄dil′σ̄dil′σ

+
Jsf
2

∑
i,l ̸=l′,σ

d†
ilσd

†
il′σ̄dilσ̄dil′σ, (1)

其中d†
ilσ(dilσ)是第 i个格点的第 l个轨道上自旋为

σ 的电子产生 (湮灭)算符; nilσ = d†
ilσdilσ 是第 i

个格点的第 l个轨道上自旋为σ 的电子占据算符,
nil =

∑
σ d

†
ilσdilσ 对应的是总电子占据数; tl 代表

最近邻格点上同轨道间的电子跃迁能; U和U ′ 分

别是同格点上相同轨道和不同轨道电子之间的库

仑相互作用, Jz是 Ising型的洪德耦合项, Jph和Jsf

分别是电子对跃迁和自旋翻转型的洪德耦合作用

项, 模型整体满足旋转不变性, 我们称之为J模型.
由于实际体系并不一定严格满足旋转不变性,

所以提出另外一种双轨道Hubbard模型, 在该模型
中, 不再包含电子对跃迁Jph 和自旋翻转项Jsp, 只
保留 Ising 型洪德耦合项Jz 的双轨道Hubbard 模
型称为Jz 模型 [16,18]:

H = −
∑
l

tl
∑
⟨ij⟩σ

d†
ilσdjlσ − µ

∑
ilσ

d†
ilσdilσ

+
U

2

∑
ilσ

nilσnilσ̄

+
∑
iσσ′

(U ′ − δσσ′Jz)ni1σni2σ′ , (2)

这个模型的一个优点是在量子蒙特卡罗计算中可

以避免符号问题 [16].
在使用动力学平均场理论研究 J模型和Jz模

型时, 将它们的格点Hubbard模型映射为杂质An-
derson模型以及格点模型与杂质模型之间的自洽,
J模型和Jz 模型的过程相类似, 我们以J模型为例,
说明动力学平均场理论的自洽过程.

首先, 动力学平均场理论 [31]将 (1)式所表示
的晶格模型映射成为一个含有少量自由度的杂质

Anderson 模型, 模型所对应的哈密顿量如下:

Himp =
∑
mlσ

εmlσc
†
mlσcmlσ

+
∑
mlσ

Vmlσ(c
†
mlσdlσ + d†

lσcmlσ)

+
∑
lσ

(εl − µ)d†
lσdlσ +

U

2

∑
lσ

nlσnlσ̄

+
∑
σσ′

(U ′ − δσσ′Jz)n1σn2σ′

+
Jph
2

∑
l ̸=l′,σ

d†
lσd

†
lσ̄dl′σ̄dl′σ
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+
Jsf
2

∑
i,l ̸=l′,σ

d†
ilσd

†
il′σ̄′dilσ̄′dil′σ. (3)

在这个模型中, 杂质格点 (电子产生算符d†
lσ)与外

场格点 (电子产生算符c†mlσ) 之间, 通过参数Vmlσ

相互耦合.
下一步, 我们需要采用特定的杂质求解器来

计算杂质模型的单粒子格林函数Gimp(ω)和自能

Σimp(ω). 我们知道, 晶格模型的局域格林函数被
定义为

Gii(ω) =
∑
k

G(k, ω)

=

∫ +∞

−∞
dε D(ε)

ω + µ− ε−Σ(ω)
, (4)

其中的自能Σ(ω)可由前面所得到的杂质模型的自

能Σimp(ω) 来替代, 而没有相互作用体系的态密
度D(ε) 也能直接得到. 一般地, 人们往往会采用
Bethe 晶格的态密度来简化格林函数的计算 [31],

D(ε) =
1

2πt2l

√
4t2l − ε2, (5)

半圆态密度条件下, 无相互作用的格点格林函数与
格点格林函数之间的关系为

g−1
l0 (iωn) = iωn + µ− t2lG(iωn), (6)

其中 gl0是无相互作用的格点格林函数, G(iωn) 是

虚频空间中的局域格点格林函数.
在动力学平均场理论 (DMFT)计算中, 取局

域的格点格林函数G(iωn)与杂质模型的格林函数

Gimp(iωn)相等,

G(iωn) = Gimp(iωn). (7)

通过杂质求解器Lanczos方法, 可以得到杂质模型
Himp的格林函数Gimp(iωn).

在自洽初始时, 我们先对杂质模型中的参数
εml和Vml赋初始值, 利用下面的公式得到初始的
无相互的杂质格林函数,

g−1
imp_l0(iωn) = iωn + µ−

nbath∑
m=1

Vml

iωn − εml
. (8)

通过对无相互作用的格点格林函数 (6)和杂质格林
函数 (8)之间的差值求最小值,

d =
1

nmax + 1

nmax∑
n=0

|g−1
imp_l0(iωn)− g−1

l0 (iωn)|, (9)

我们可以得到一组自洽参数 εml和Vml, 重复 (6),
(7), (8), (9)式, 直至自洽, 可以得到最终的参数
εml 和Vml, 再次通过Lanczos 方法计算得到杂质
模型的格林函数Gimp(iωn), 即为要求解的局域的
格点格林函数G(iωn). 本文采用的杂质求解器为
Lanczos 精确对角化方法, 下面详细介绍这个方法.

2.2 Lanczos严格对角化方法

Lanczos方法 [32]能精确地求解基态, 通过构造
一组特殊的基矢, 可将一般的哈密顿矩阵转换成三
对角矩阵. 首先, 在希尔伯特空间中任选一个初始
态 |ϕ0⟩, 再利用迭代关系式

|ϕn+1⟩ = H|ϕn⟩ − an|ϕn⟩ − b2n|ϕn−1⟩ (10)

构建一组正交归一的基矢, 第n + 1个递推公式中

系数an和 bn为

an =
⟨ϕn|H|ϕn⟩
⟨ϕn|ϕn⟩

,

b2n =
⟨ϕn|ϕn⟩

⟨ϕn−1|ϕn−1⟩
. (11)

另外, 我们还需设定 b0 = 0和 |ϕ−1⟩ = 0, 这样就可
以建立一个正交的基矢空间, 而哈密顿矩阵,在新
构造的希尔伯特空间中可转化为一个三对角矩阵:

H =



a0 b1 0 0 . . .

b1 a1 b2 0 . . .

0 b2 a2 b3 . . .

0 0 b3 a3 . . .
...

...
...

....


. (12)

Lanczos方法的优点是通过较少次数 (n ≈ 100)的
迭代, 就能够得到足够精确的基态, 相比于完全对
角化方法, Lanczos 方法提高计算能力.

由于我们感兴趣的很多物理量都可以表示为

I(ω) = − 1

π
Im[⟨ψ0|O† 1

ω + E0 + iε−H
O|ψ0⟩],

(13)

其中O是要求解物理量的算符, |ψ0⟩ 是要研究的体
系H的基态, E0是对应的基态能, ε是防止奇异点
出现的小量. 为了计算所求的物理量, 我们还需要
第二次使用Lanczos迭代过程, 用第一次Lanczos
过程得到的体系的基态 |ϕ0⟩ 构建第二次Lanczos
过程的初始矢量,
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|ϕ0⟩ =
O|ψ0⟩√

⟨ψ0|O†O|ψ0⟩
, (14)

再次利用 (10)式所表述的迭代步骤, 来建立新的一
组基矢, 从而可以得到物理量的Lanczos表达式：

I(ω)

= − 1

π
Im ⟨ψ0|O†O|ψ0⟩

z − a0 −
b21

z − a1 −
b22

z − a2 − . . .

, (15)

其中 z = ω + E0 + iε.
在动力学平均场理论中, 我们先利用Lanc-

zos方法来求解出杂质Anderson模型 ((4)式)的基
态, 并进一步利用Lanczos 迭代来计算模型的格林
函数：

Gimp(ω) = G(+)(ω) +G(−)(ω), (16)

其中

G(+)(ω)

=
⟨ϕ0|dd†|ϕ0⟩

ω − a
(+)
0 − b

(+)2
1

ω − a
(+)
1 − b

(+)2
2

ω − a
(+)
2 − · · ·

, (17)

G(−)(ω)

=
⟨ϕ0|d†d|ϕ0⟩

ω + a
(−)
0 − b

(−)2
1

ω + a
(−)
1 − b

(−)2
2

ω + a
(−)
2 − · · ·

. (18)

3 计算结果与讨论

首先讨论组成洪德耦合的不同部分对轨道选

择Mott相变的影响. Blümer 等 [18]采用基于量子

蒙特卡罗求解器的动力学平均场理论研究了只包

含 Ising 型洪德耦合项的Jz模型, 他们只考虑了带
宽之比W2/W1 = 0.5的情况, 并且Jz 模型的参数
满足关系: U = U ′ + 2Jz, 他们发现 Jz模型在上
述条件下可以产生轨道选择的Mott 相变. 在本文
中, 我们采用Lanczos精确对角化方法作为杂质求
解器, 通过动力学平均场理论分别研究和比较J 模
型和Jz 模型的准粒子权重和态密度. 将双轨道的
格点Hubbard 模型映射到双轨道的杂质Anderson
模型, 对应于杂质格点的每一个轨道, 周围选取 5
个无相互作用的热库与之耦合, 然后进行自洽求
解. 图 1展示了J模型的态密度 (DOS)随相互作用
U的变化.

(a)
3.0

2.5

2.0

1.5

1.0

0.5

D
O
S

D
O
S

0

2.5

2.0

1.5

1.0

0.5

0
-4 -2 0

ω

2 4 -4 -2 0
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图 1 (网刊彩色) 轨道宽度之比为W2/W1 = 0.5, ε = 0.01, 以电子跃迁 t1 = 1 为单位, J模型态密度随U 的变

化趋势 (a)—(c) 为宽轨道的态密度; (d)—(f)是窄轨道的态密度; (a), (d)对应U = 2.0; (b), (e) 对应U = 3.0;
(c), (f)对应U = 4.5. 从图 (b)和 (e) 中可以看出, 当U = 3.0 时, 窄轨道已经发生相变进入绝缘态, 而宽轨道依然
处于金属态, J 模型的体系发生了轨道选择的Mott 金属绝缘体相变
Fig. 1. (color online) Density of states (DOS) of the J model when the bandwidth is W2/W1 = 0.5 (ε =

0.1). The upper (lower) panel presents the DOS of the wide (narrow) orbital for the cases with different
interactions: U = 2.0 ((a) and (d)), U = 3.0 ((b) and (e)), and U = 4.5 ((c) and (f)). Mott metal-insulator
transition happens successively in the narrow and wide bands, indicating the existence of orbital-selective
Mott phase in the J model. Energies are in unit of t1.
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首先研究带宽比W2/W1 = 0.5的情况. 此外,
J 模型参数要满足条件: Jz = Jsf = Jph = J 和

U = U ′ + 2J . 图 1展示的是J模型的态密度随着
相互作用U增大的变化趋势. 可以看到U = 2.0

时, 宽轨道和窄轨道的态密度在费米面ω = 0处

不为零, 两条轨道都处于金属态. 随着U增加,当
U = 3.0时, 窄轨道的态密度在费米面处已经为零,
形成一个能隙, 窄轨道此时已经处于绝缘态, 但宽
轨道的态密度在U = 3.0 处不为零, 宽轨道依然
处在金属态. 当U = 4.5时, 宽轨道的态密度在费
米面处也产生一个能隙, 宽轨道也进入绝缘态, 此
时整个体系都处于绝缘态. 从 J 模型的态密度随
相互作用U变化的趋势图中, 可以看到随着U的

增大, 两条轨道会先后发生金属绝缘体相变, 说明
体系发生了轨道选择的Mott相变. 我们也同时研
究了 Jz 模型, 计算结果与Blümer等 [18]的结果定

性地一致, 这在后面还会进行详细介绍. 总之, 在

W2/W1 = 0.5 时, J模型和Jz模型都能发生轨道选
择的Mott相变.

为了更准确地比较 J 模型和 Jz模型的轨道
选择相变的不同, 分别计算了两种模型的各个
轨道的准粒子权重Zl. 准粒子权重的定义为:
Zl = 1/(1 − dReΣl(ω)/dω)|ω=0, 我们可以通过
准粒子权重来更为准确地获得金属 -绝缘体相变点,
当Zl > 0时, 轨道 l处于金属态, 当轨道 l发生金

属 -绝缘体转变时, Zl 会降低为零. 通过计算每条
轨道的准粒子权重Zl随U的变化, 可以准确地找
到各轨道从金属态向绝缘态转变的相变点. 在计算
中, 我们发现两条轨道都存在两个不同的相变点,
即在轨道选择的金属绝缘体相变点附近存在滞洄

现象. 通过观察准粒子权重Zl随U变化的趋势图,
我们可以确定其中的一个相变点为亚稳态的二级

相变点. 所以在结论中, 我们只保留两条轨道稳定
的二级相变点.
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图 2 (网刊彩色) (a)J模型准粒子权重随相互作用U 的演化, 窄轨道的相变点为Uc1 = 2.8, 宽轨道的相变点为
Uc2 = 4.0; (b)Jz模型的准粒子权重的演化过程, 窄轨道相变点为Uc1 = 2.5, 宽轨道相变点为Uc2 = 2.7; 插图是
杂质求解器为量子蒙特卡罗方法得到的准粒子权重 [18], 窄轨道和宽轨道的相变点分别为Uc1 ≈ 2.0 和Uc2 ≈ 2.5,
轨道宽度之比为W2/W1 = 0.5

Fig. 2. (color online) (a) Quasi-particle weight of the J model as a function of U , the critical point of the
narrow band is Uc1 = 2.8, and the one for the wide band’s is Uc2 = 4.0; (b) quasi-particle weight of the Jz
model as a function of U , the critical points of the narrow and wide bands are Uc1 = 2.5 and Uc2 = 2.7,
respectively. The inset in Fig. 2.(b) shows the quasi-particle weight obtained by reference [18], where the
critical points of the narrow and wide bands are Uc1 ≈ 2.0 and Uc2 ≈ 2.5, respectively. The ratio of the
bandwidth is W2/W1 = 0.5.

图 2 (a)是 J模型的准粒子权重随着U的变化

趋势, 其中图标为正方形的红色实线为宽轨道的
准粒子权重, 三角形的蓝色虚线为窄轨道的准粒
子权重. 可以看到, 随着U的增大, 两条轨道的准
粒子权重Zl 都是由 1.0 开始下降, 窄轨道的准粒
子权重下降的速度更快, 在U = 2.8 时, 窄轨道的
准粒子权重Znarrow = 0, 证明窄轨道先由金属态

进入绝缘态, 在 2.8 < U < 4.0区间中, 窄轨道处
于绝缘态, 宽轨道处于金属态, 体系处于轨道选择
相. 宽轨道的准粒子权重Zwide 在U = 4.0时降为

0, 两条轨道此时都处于绝缘态, 整个体系进入了
绝缘相. 可以看出 J模型体系中发生了轨道选择
的Mott相变. 图 2 (b)是Jz模型的准粒子权重随着
U变化的趋势, 可以看到, Jz模型两条轨道的准粒
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子权重的变化趋势和J模型的相似, 体系也存在轨
道选择的Mott相变, 但是相变点分别为Uc1 = 2.5

和Uc2 = 2.7, 轨道选择相变区域显著小于J模型的
结果. 插图为Blümer等 [18]通过基于量子蒙特卡罗

方法作为杂质求解器的动力学平均场理论得到的

Jz模型的准粒子权重. 但由于量子蒙特卡罗方法
的精度限制, 两个相变点无法准确地计算, 分别为
Uc1 ≈ 2.0 和Uc2 ≈ 2.5, 轨道选择相所占区域也远
远小于J 模型的结果.

为了能够更清楚地展现 J模型与Jz模型的轨
道选择相的差异, 我们分别构建了J模型和Jz模型
的相变点Uc随着洪德耦合强度J(Jz)变化的相图.
图 3 (a)是J模型的相变点U 随着洪德耦合作用变

化的相图,图 3 (b)是Jz模型的相图. 从两种模型的
相图中可以看到在轨道宽度之比为W2/W1 = 0.5

时, 随着洪德耦合作用的增加, J模型和Jz 模型都
存在轨道选择的Mott 相变. 不同的是, J 模型的轨
道选择相所占区域远大于Jz模型的轨道选择相区.
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图 3 (网刊彩色) (a) J模型相变点随洪德耦合作用 J

变化的相图; (b) Jz模型相变点随着洪德耦合作用变
化的相图, 轨道宽度之比为W2/W1 = 0.5, 满足关系
U = U ′ + 2J(Jz)

Fig. 3. (color online) Phase diagrams of the J
model (a) and the Jz model (b), respectively. The
bandwidth ratio is W2/W1 = 0.5, and the condition
U = U ′ + 2(Jz) is satisfied.

为了找到 J模型和 Jz模型除了相区大小的区
别之外, 是否还存在其他的差异, 我们通过改变轨
道宽度之比W2/W1 之后发现了 “新现象”: 轨道之
间差异的减少不利于轨道选择相的发生. 首先我们
将轨道宽度之比调整为W2/W1 = 0.8 后, 观察两
种模型产生的结果. 我们先计算了Jz模型的态密
度随U变化的趋势, 图 4展示的Jz模型的态密度随
着相互作用U 增大的变化趋势. 从图中我们可以
看到, 宽轨道和窄轨道的态密度随着U的增大的变

化趋势很相似, 在U = 3.5时, 两条轨道的态密度
在费米面处都同时降为零, 并产生一个能隙, 说明
Jz模型在轨道宽度之比为W2/W1 = 0.8时, 体系
中不存在轨道选择的Mott相变.

为了更加准确地断定 Jz模型确实不存在轨
道选择Mott相变, 我们进一步研究了两条轨道的
准粒子权重Zl随U变化的趋势. 在图 5 (b)中, 我
们可以看到 Jz模型的两条轨道的准粒子权重Zl

同时在U = 3.1处降为零, 两条轨道同时由金属
态进入绝缘态, 说明 Jz 模型在轨道宽度之比为
W2/W1 = 0.8只有一个Mott 转变, 不存在轨道
选择的相变. 对比图 5 (a)中J模型的准粒子权重,
两条轨道随着U的增大, 在U = 3.7和U = 4.1处

先后发生金属绝缘体转变. 不过相比于轨道宽度
为W2/W1 = 0.5, 轨道选择的相变区域明显减小,
但仍然存在. 说明 J模型更容易产生轨道选择的
Mott相变. 而两个模型的主要差异是洪德耦合中
的自旋翻转项和电子对跃迁项, 这说明尽管组成
洪德耦合的各个项都对轨道选择Mott相变有影响,
但自旋翻转项和电子对跃迁项的影响非常显著, 不
应该被忽略掉.

为了更为详细地描述轨道宽度比和洪德耦合

共同对轨道选择Mott相变的影响, 通过计算准粒
子权重随U的变化, 我们对比了J(Jz) = U/4 以及

J(Jz) = U/2 两种情况下, 相变点Uc 随轨道宽度

之比W2/W1变化的相图. 图 6展示了洪德耦合为
J(Jz) = U/4时, J 模型和Jz 模型的受轨道宽度之
比W2/W1影响下的相图. 从图 6 (b)可以看到, 当
轨道宽度之比W2/W1 > 0.7 时, Jz模型中已经不
存在轨道选择的Mott相, 这与图 5 (b)中Jz 模型在
轨道宽度之比W2/W1 = 0.8时无轨道选择Mott相
变的结论是一致的. 从图 6 (a)中还可以看到, 当轨
道宽度不相同时, J 模型中一直都存在轨道选择的
Mott 相.
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图 4 (网刊彩色) 轨道宽度之比为W2/W1 = 0.8, Jz模型态密度随U 变化的趋势 (a)—(c) 为宽轨道的态密度; (d)—(e)
是窄轨道的态密度; 随着U 的增加, Jz模型的两条轨道都从金属态进入到绝缘态, 体系中不存在轨道选择的Mott 相变
Fig. 4. (color online) DOS of the Jz model. The upper (lower) panel presents the DOS of the wide (narrow) orbital
for the cases with different interactions: U = 2.0 ((a) and (d)), U = 3.5 ((b) and (e)), and U = 4.0 ((c) and (f)).
No orbital-selective Mott phase exists in Jz model when the bandwidth ratio is W2/W1 = 0.8.
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图 5 (网刊彩色) 轨道宽度之比为W2/W1 = 0.8并满足关系U = U ′ + 2J(Jz) (a) J 模型的准粒子权重, 两个相变点分
别为Uc1 = 3.7和Uc2 = 4.1; (b) Jz模型的准粒子权重, 两条轨道同时在Uc = 3.1时发生相变

Fig. 5. (color online) The interaction dependence of the quasi-particle weight of the J model (a) and the Jz model
(b) when the bandwidth ration is W2/W1 = 0.8. In J model, the critical points of the narrow and the wide band are
Uc1 = 3.7 and Uc2 = 4.1, respectively. In Jz model, the critical points of the two orbitals are the same as Uc = 3.1.
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图 6 (网刊彩色) 洪德耦合作用为 J(Jz) = U/4 时, 相变点Uc 随轨道宽度之比W2/W1 变化的相图 (a)是 J模型的相
图; (b)是 Jz模型的相图
Fig. 6. (color online) Phase diagrams of J model (a) and Jz model (b). The horizontal axis denotes the ratio of
bandwidth W2/W1. Hund’s rule coupling is J(Jz) = U/4
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图 7 (网刊彩色) 洪德耦合作用为 J(Jz) = U/2时, 相变
点Uc随轨道宽度之比W2/W1变化的相图 (a) J模型的
相图; (b) Jz模型的相图
Fig. 7. (color online) Phase diagrams of J model (a)
and Jz model (b). The horizontal axis denotes the
ratio of bandwidth W2/W1. Hund’s rule coupling is
J(Jz) = U/2.

另外, 我们还计算了U ′ = 0, 洪德耦合作用为
J(Jz) = U/2 时, 两个模型的相图. 从图 7中可以
看到, 在洪德耦合作用J(Jz) = U/2时, 体系的相
图与图 6的相图趋势相同, Jz模型也是在轨道宽度
之比为W2/W1 = 0.7时, 轨道选择的Mott相变消
失. 通过图 6和图 7的相图比较可以看到, J模型的
轨道选择的Mott相变在轨道宽度不同时一直存在,
直到两条轨道达到简并才消失, 也就是只要轨道宽
度不同, J模型中就存在轨道选择的Mott相变, 因
而J 模型更容易产生轨道选择的Mott 相变, 而Jz
模型在轨道宽度还未达到简并时, 已经不存在轨道
选择的Mott相变了. 因此, 我们认为采用Jz模型
替代J模型研究轨道到选择Mott相变不是一个稳
妥的选择.

4 结 论

通过对比J模型和Jz模型的态密度, 准粒子权
重以及相图, 我们发现Jz 模型只能在特定的条件

下出现轨道选择Mott 相, 而且轨道选择Mott相的
存在区域也非常狭窄，说明缺少了电子对跃迁项和

自旋翻转项的作用, 其轨道选择Mott 相会被明显
压制, 甚至会完全消失, 因此用Jz模型替代J 模型
来研究体系是否发生轨道选择Mott相变容易导致
错误性结论. 另一方面, 当体系满足旋转不变性时,
洪德耦合包含了全部的组成部分，并且当轨道宽

度的差异较大时, 会更容易观察到轨道选择Mott
相变.
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Abstract
Using the dynamical mean field theory with Lanczos method as its impurity solver, we study the orbital-selective

Mott transition (OSMT) in the two-orbital J model and Jz model. In the multi-orbital systems, the Mott metal-insulator
transition occurs successively when the widths of the bands are different. As the narrow orbital becomes Mott insulator
while the wide orbital is still in metallic phase, we find an orbital-selective Mott phase (OSMP). There are two different
Hubbard models that are frequently used to describe the OSMT, which are named J model and Jz model, respectively.
The J Model is composed of the whole Hund’s rule coupling terms, including the spin-flip term, the pair-hopping term
and the Ising type Hund’s rule coupling term. However, there is only Ising type Hund’s rule coupling term in the Jz
model.

We study the ratio of bandwidth W2/W1 on the OSMT by analyzing the results of the density of states and
quasi-particle weight. Comparing the phase diagrams obtained from the J and Jz models with the Hund’s rule coupling
J(Jz) = U/4, we find that the OSMP region of the J model is much larger than that of the Jz model when W2/W1 = 0.5

or W2/W1 = 0.2. When the ratio of bandwidth increases to W2/W1 = 0.8, the OSMP disappears completely in the Jz
model. However in the J model, we can still find the OSMT but the area of the OSMP shrinks significantly. Therefore,
the OSMT happens more easily in the J model than in the Jz model.

In order to discuss the cooperative effect of the bandwidth and Hund’s rule coupling on the OSMT, we compare the
phase diagrams for different Hund’s rule couplings J(Jz) = U/4 and J(Jz) = U/2. We find that when the bandwidth
W2/W1 > 0.7, the OSMT disappears in Jz model in the case of either Jz = U/4 or Jz = U/2. However, the OSMP
always exists in the J model if the bandwidths of the two orbitals are different, suggesting that the rotation invariances
of the Hund’s rule couplings can protect the OSMP. Therefore, one should be more careful when using the Jz model
instead of the J model to study the OSMP.

Keywords: orbital-selective Mott transition, dynamical mean-field theory, two-orbital Hubbard model,
Hund’s rule coupling
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