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面向世界科技前沿，面向国家重大需求，面向国民经济主战场，率先实现科学技术跨越发展，率先建成

国家创新人才高地，率先建成国家高水平科技智库，率先建设国际一流科研机构。

——中国科学院办院方针
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莫特相变的经典对应研究获进展

　　在量子多体系统的研究中，基于配分函数建立量子到经典的对应，有时能够简化对复杂量子问题的理解，但因为解析处理量子作用量的困难，这一方法往

往受到很大限制。最近，中国科学院物理研究所/北京凝聚态物理国家研究中心研究员杨义峰指导博士研究生胡丹青、董建军，与物理所研究员王磊、中国工程

物理研究院材料研究所研究员黄理合作，结合机器学习方法处理量子作用量，为建立量子到经典对应提供了新的思路。

　　莫特相变是强关联物理中最重要的基础概念之一，但理论上还缺乏充分理解。人们相信莫特相变与经典气液相变类似，但一直没有能建立起详细的理论对

应。杨义峰等人在动力学平均场理论（DMFT）的框架下，基于杂化展开的连续时间量子蒙特卡洛（CT-HYB）方法，结合机器学习将量子杂质模型的有效作用

量映射到一个经典的双原子分子系统，发现分子间的相互作用随间距呈简单的指数形式。在此映射下，量子模型的莫特转变对应于经典分子气体的气液转变，

并受到相互作用力程的控制。

　　以上初步结果为理解莫特转变提供了新的视角，扩展了传统的量子－经典对应方法的应用范围。相关文章发表于Phys. Rev. B 101, 075111 (2020)，被选

为编辑推荐。该工作得到了基金委（11974397、11874329）和科技部重点研发计划（2017YFA0303103）的支持。

　　论文链接

http://english.cas.cn/
http://www.cas.cn/lx/
http://www.cas.cn/wz/
http://mail.cashq.ac.cn/
http://www.cas.cn/
http://www.cas.cn/
http://www.cas.cn/zz/
http://www.cas.cn/kxyj/
http://www.cas.cn/cg/
http://www.cas.cn/rcjy/
http://www.cas.cn/xb/
http://www.cas.cn/kx/
http://www.cas.cn/djcx/
http://www.cas.cn/xxgkml/
http://www.cas.cn/
http://www.cas.cn/syky/
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.101.075111
http://weibo.com/zkyzs
http://www.cas.cn/jl/zxly/


图1：半满单带Hubbard模型的典型相图，莫特转变为一级相变，阴影为回滞区。
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图2：有效杂质模型的CT-HYB量子位形到经典分子气体位形的映射。
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图3：利用假设的经典分子气体能量函数拟合量子位形权重，得到分子间相互作用随两者距离的函数形式。
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　　图4：经典参数空间（V0 、\(\xi\)）中的莫特转变过程，受相互作用力程\(\xi\)控制，V0 只在莫特相变时出现跃变，或类似于气液转变中的体积。
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