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はじめに

重い電子系と呼ばれる物質系は、その不純物系で生じる近藤効果の研究以来、固体物理の中でも

盛んに研究がなされてきた系である o それらの大まかな現在の理解としては次のようなものであ

るo r局所クーロン斥力が非常に強い局在的な f電子と、その f電子と混成する伝導電子があり、

高温で f電子は"局在スピン"として振る舞い、温度を下げていくと近藤温度TK程度で伝導電子

と一重項を作りスピンは消失し、有効質量の極端に大きなフエルミ液体となる。Jこのことは、 f

電子が希薄な極限である (f電子の)不純物問題を出発点にして、現在では共通の認識として認知

されている所である O もちろん格子聞の効果が重要な時は、上記のように単純ではない。本研究

で取り上げる 1イオン当たり f電子が2個存在するような系(12)においても、上記のような単純

な理解を超えていることがある。 f電子が 1個しか存在しないような系(j1)では、重い電子系で

は良い出発点と思われる不純物問題の範囲で、準粒子間相互作用 UはU'" TKである O これに対

し12の場合は不純物問題ですら、準粒子間相互作用がどのようになっているのかはあまり理解さ

れていない。よって、本研究では P不純物アンダーソン模型の準粒子間相互作用定数を非摂動論

的な方法である数値繰り込み群 (NRG)を用いて解析し、どのように準粒子同士が相互作用するの

かを調べることを目的とする o 準粒子相互作用の形が不純物問題の範囲でわかれば、その相互作

用とコヒーレントな準粒子部分を用いて周期系へ議論を拡張することも期待できる O

以下の構成は次のようである o 1章で、一軌道アンダーソン模型を例に数値繰り込み群の方法の

説明をする o 2章では、 12系物質の実験事実を紹介し、理論的な定式化を説明する O 次に 3章に

おいては 2軌道の場合の局所フェルミ液体論を説明する o そして数値繰り込み群を用いて行った

計算結果を 4章で紹介し、最後に 5章で今後の問題点とまとめとする o
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数値繰り込み群によるf2不純物アンダーソン模型の局所ランダウパラメータの研究

第1章磁性不純物問題と数値繰り込み群の方法

1.1 アンダーソン模型に対する数値繰り込み群の方法

このセクションでは数値繰り込み群の方法をアンダーソン模型を例にを紹介する [1，2， 3]0初

期の段階においては、伝導電子の状態密度はフェルミ面の値で一定とした定式化しかされていな

かったが、緩やかに変化する状態密度であれば拡張可能である [9]0本研究では、状態密度のエネ

ルギー依存性や混成九のそれを一定とする場合しか扱わないが、定式化の時点ではエネルギー依

存性を持った場合でも使えるように説明することとするo

エネルギー表示への変換

まず、アンダーソン模型 [5]をエネルギー表示に変換することから始める O アンダーソン模型は

次のようなハミルトニアンで表される o

HAn凶1吋d恥伽e“3江r附. (1.1) 

Hc = 玄吋σCkσ (1.2) 

kσ 

Hf = LEffJf，σ+Unf↑nf↓ (1.3) 
σ 

Hhyb = 乞[l令%fσ+h.c.] (1.4) 

kσ 

ここで、 cゐ，J，σはそれぞれスピン σ、波数五の伝導電子、スピン σのf電子の消滅演算子であり、

次の反交換関係を満たす。

{cνん}= 0μ，O(]'(]" (1.5) 

{Cfσ， Ck，σ，} = 0 (1.6) 

{ん，J!，} = 0σσ' (1.7) 

{ん，ん，} = 0 (1.8) 

ここでは簡単のため、匂は kの絶対値にしか依存しない場合を考える。スピンの添え字を以下で

は省略して話を進める o Hhyb内の kの和を次のように書き直す。

乞F，.ct=ヱ-jd;3kljE k五 (2πr3.1，.. . V • k' k 
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ここで、 qはフェルミ波数kF を単位とした波数で、 V(のはエネルギーの次元を持ち、 c↑(ij)は無

次元の量である。また Qは系の体積で、 Ct(のはスピンも入れて、反交換関係 {C(J(乱 C~，(グ)}=
8(qーグ)8σσ，等を満たす。さらに変形すると、

一

詳!dqq2 ! dnqV(のc↑(の

2芸詳;系与5引fρμμd匂何q仰仰qぷぺ作2づ宇;シC
詳ゾd布47r子r;Jd匂叫q 、‘‘，，，，

A
U
 

噌
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A
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A

，，，，‘、

品!d
3
qV(の川 = 

と書けるo ここで、フェルミオン演算子の球面波展開

C(の = qー1乞Y川
lm 

Cqlm q! d帆州 の

と

V(のJ4;"L:llm(nq)Vqlm 
1m 

Vqlm マ~7r!州以nq)vω

、‘‘，
s'
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(1.12) 

(1.13) 

(1.14) 

を用いたoc(のと V(ので変換を異なるように定義したのは Cqlmは反交換関係 {Cqlmσ，d山，}= 

8(q -q')811'8mm，ゐσ，を満たすようにしたためである o Hcも同様に変形して

玄吋ck = ! d3qf(q)Ct (作(の

=zfd叫 (1.15) 

となる O

(1.10)においては、混成勺が元々ある程度局所的なものであることと、低エネルギーに関して

はS波散乱が最も効くことを考慮して、 l= O，m = 0のみを残すことにする O これは不純物サイト

で6関数的に混成する場合は厳密である(りが一定)。このことに伴って、(1.15)に関しても、不

純物と混成する l= O，m = 0の項のみを残す。バンド幅 2Dとしてエネルギーを無次元化すると、

瓦三民/D=!吟;∞CqOO 、‘E
，，JE

A
h
v
 

市
'
ム
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・、、

_/4叫 KLf 「%001
Hh内三 Hhyb/D-U l dq|--Jof+l| (117) 

V (2π)3 J aqq l -nCqooJ -t-n.c'J 

最後に qから E三 fq/Dに変数変換する。

品=[叫) (1.18) 
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bo 1 b， 1 b21111~ 11111 a21 a， 1 aO 

‘ • 1 1¥1}¥2 }¥3. 

-Energy/D 

. }¥3}¥2 1¥1 

Energy/D 

図1.1:伝導電子バンドの対数離散化。図は状態密度が一定の場合である o 化学ポテンシャルを原

点に取って、エネルギーが正と負のバンドを別々に描いている G

t dr r. /坐立↑ 1 Hlゅ =t，dflV守~CT(ε)f + h.c.1 (1同

VqOO /dq 
的)三時~IY ~~ Cqoo (1則

的)三 π詳24雫lf=πρ(ε) [ザ]2 (1.21) 

ρ(ε)は伝導電子のスピンあたりの状態密度である。また、 C吋咋刷(ド付εり)は反交換関係{いCω叫σパ(付Eけ)，ιC4ι山0-'μ，べ(ドμEピ叫f
6(ドE一 Eピりfう)6ισσ，等を満たすD また、 U= U/Dうの =Ef/Dと表すと、

瓦 = 写['，dEfct(けら(f) (1.22) 

ゃ {1 ， r / ii(け rI ¥ p 

H hyb = L / ， df l V 弓斗C~(ε)ん+h.c.1 (1.23) 

亘乞ザJfσ+Unrtnr↓ (1.24) 
σ 

以上により、無次元化された形でアンダーソンハミルトニアンをエネルギー表示に変換すること

ができた。

伝導電子バンドの対数離散化

数値計算をするに当たり、連続的に無限の自由度を持つ伝導電子バンドは何らかの離散化を行

わなければならない。しかし、等間隔に離散化したのでは、低エネルギーの状態を再現するのに

膨大なメモリが必要となる O そこで図1.1のように伝導電子バンドを対数的に離散化する [1]。状

態密度や混成がエネルギー依存性を持つ場合の導出は [9，10]に従う O 離散化のパラメータ Aは通

常 2-3を取る O 当然 A→lが元の連続極限になる O

離散化した後に、区間 [A-n-1， A -n]において伝導電子の消滅演算子を正規完全直交系ゆおい)、

区間トAーへ -A-nー1]においてはゆゐ(ε)を用いて展開する O

、、‘，，
r

F
L
 

，，z
・1

、
C
 

Lぬ(巾nJ
for A -n-1くぞく A-n (1.25) 

J=一∞

C(ε= 乞伶(ε)bnj for _A-n>E>_A-I1-
1 ( 1.26) 

J=一∞
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NRGの方法をエネルギー依存性を持たせた状態密度と混成に拡張するのに重要な点は、この正規

完全直交系の怖を対応する区間の♂丙(rrのエネルギー依存性と同じ依存性を持つように定義

することである O

山 =J卒
ゅ~O(ε= 0 

陥 (ε=土イ平
F;; 

伝。(ε= 0 

~2 ~ jXn .=. I df. 
ここで記号f却は ~ 1 ddl(ε) 

for A -n-l <ε< A-n 

for -A-n > f. > _A-n-1 

(1.27) 

(1.28) 

(1.29) 

(1.30) 

(1.31) 

otherwise 

otherwise 

三という j-n三に (1.32) 

を表す。上記の変換から

∞ r+n r-n 

瓦 = LL 11 df.f.叫本 (ε)ゆ~k( f.) α~jank + 1 dff(þむ*(f.)ゅー (ε)b~jbnk 1 

『

EEEEl---tEE」

ρし+
 

r
t
d
 

nu 

牛

1

n

'
h
v
 c

 

+
 

+
f
n
 

α
 

可
「
l
E
I
t
a
-
-』

、
4
0

∞一〉一位
一一-LU vu 

一江川

(1.33) 

(1.34) 

となる D 伝導電子は不純物電子のj=Oの軌道としか混成しない。よって、 Wilsonが行った単純

化をム(ε)のエネルギー依存性がある場合にも拡張して、(1.33)内のj#kを結ぶ結合は A→1の

極限で消滅すると仮定する。事実ム(ε)= const.の場合は、正規完全直交系をフーリエ級数にとっ

て直接証明できる [1]0これにより、伝導電子の内の不純物と混成する j=Oの軌道だけを残すこ

とが正当化される。よって、ハミルトニアンは次のように書き直される O

00 

瓦 = ~二I: [c; a~O(T anoσ 十日;山oσ]
σn=O 

。。

1ftゅ=乞乞 [(F:a~oσ 十 F;;b~oσ )f，σ+ h.c.] 
σn=O 

亘乞EバJfσ +Unf↑ηf↓
σ 

= ~r士n dHム(ε)= 1士ndf.f.~(ε)
とn け-if f±ndEム(ε)

(1.35) 

( 1.36) 

(1.37) 

(1.38) 

1次元鎖ハミルトニアンへの変換

離散化した伝導電子ハミルトニアンをさらに 1次元の燕限鎖ホッピング型のものに変換する O

αno，b耐をそれぞれαnぅbnと書くことにする O

IIc 乞乞 [f.nfJσfnσ+tn(JJσf山
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Hhyb り乞[fJんσ+fJσfσl (1.40) 
σ 
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に変換する。んは反交換関係{ん，ル}=dσσ，を満たす。ん (n> 0)については、

{んσ ， f~，u'} dnn，dげ(1.43)

{fnσ?んσ，} = 0 (1.44) 

(1必)

となるように、直交変換

んσ 乞 [U~mαmσ 十 u~mbmσ]
m 

αmσ LU~mんσ
n 

bmσ LU… んσ
n 

(1.46) 

(1.47) 

(1必)

を求めるodmは次の条件を満たすものである。

乞ufmu;m'=6mmr (1.49) 
n 

乞』fmuZm' 。 (1.50) 
n 

ヤ臼止
ヤ臼
m

(1.51) 

まず、(1.39)の中で、んσ に関する部分だけを抜き出すuJ，σ ではない)。

iEofjσ+ tof;ulfoσ 

一方、元の表式の(1.35)の方は(1.47)(1.48)を用いれば、

(1.52) 

乞[ç~urimαLσ+GujmbLσ]んσ (1.53) 

(1.52)(1.53)を比べて、

tohσ = 乞[(とれん一削rim)αん +(ç~uOm 一削…)btnσ(1.54)

つまり、

touGn ニ (とよ一句)urim

touみ (ç~ 一句)uふn

(1.55) 

(1.56) 

可
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と求まる。(1.55)(1.56)にそれぞれuJm，u…をかけて m で和を取って両辺を足し合わせると直交

性から

EO =乞[とれん2+ç~U…2] (1.57) 
m=O 

となり又、(1.55)(1.56)をそれぞれ二乗して両辺を足し合わせると、

t5 =玄[C!2U6ん2+G2u…2]_ E5 (1.58) 
m=O 

となることがわかるo 同様にして、順に求めていくことができる o その結果は次の漸化式で表さ

れる。

tnu~土+lm (ç~ -En)U!m -tn-lU;_lm 

Ll = 0 

土
U=lm = 0 

Uo
土
m 

FA 
U 

これらを変形して次のようにも表せる。

ti=乞乞!とふ24m21-Ei-t21

2 
E n 玄玄Gdm2

m S=土

(1.59) 

(1.60) 

(1.61) 

(1.62) 

(1.63) 

(1.64) 

基本的には (1.59)(1.60) (1.61) (1.62)を数値的に解いて、 tnとfnを求めればよいが、 η が大きくな

ると tdmが直交しなくなる。このため、常に求めたn個の 1dmを(1.49)(1.50)(1.51)を満たすよ

うにシュミットの直交化法を用いて補正する O この方法により大きな η に関しても tnとEnを求め

ることができる o

以後、本研究では伝導電子の状態密度は一定で混成のエネルギー依存性を持たない模型しか扱

わない。この時には解析的な表式が知られていて [1]、

l+A一 1-A -n-1 
A -n/2 (1.65) 

2 J(l -A -2n-1)(1 -A -2n-3) 

1 + A-1 

~ ーす
l_A-n/2 for n→∞ ( 1.66) 

となる。ここで、 nが大きくなるにつれて、指数的にホッビング九が減少しているのが重要な点

である O この傾向は状態密度が一定でない時においても現れる。つまり、一次元鎖の η が大きい

ところの寄与は非常に小さく、不純物電子とカップルする、より局所的な伝導電子軌道を効果的

に取り込む形をしている。

f電子の演算子を f-1σと書くと、ホッピング型に変換されたハミルトニアンは以下のようにま

とめられる o

。。

瓦=三;ε[EnfJσfnσ+tnuJσf川 1σ+fJ+仏イ (1.67) 
σn=O 

lh内 =υ乞[j!1σんσ+fJdf-1σ] (1.68) 
σ 

Hf = LEjf!lσf-1σ+ Uf!1↑f-1tf!1↓f-1↓ (1.69) 
σ 
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繰り込み変換

離散化して一次元鎖の形に直したとはいっても、これをそのまま対角化することは計算機の容

量上不可能である o しかし、本研究で必要とする精度で各種の物理量を求めるためには、有限の

部分からの寄与が系統的に分れば十分であることが以下で明らかになるo そこで伝導電子部分に

ついて、無限の和を有限に切った HNを次のように定義する o

N 

b 三 A(N-1)/2玄{玄A叫 2叫 σんσ
σ n=l 

N-1 

+乞 A叩九(バσん+1σ+ん1σん)] (1. 70) 
n=O 

2 ι三 An/2• . . "'. 1 tn (1. 71) 
1 +A-1 

2 
En 三 An/2. '" 1 En (1.72) 

1 + A-1 

Hc l+Tq4A-IijVーim+ooA一(Nー収HN+~デLεo fda fOσ (1. 73) 
σ 

(1. 71)( 1. 72)のようにら，らを定義したのは、 tn，Enが通常は(1.66)のように A-n/2で(もしくはそ

れより速く)減衰するからである O また、 HNは次の漸化式を満たす。

H恥N+1 = Aゲμ1νゆ/ρ勾2HんN+ε幻[トE匂山N糾+刊1f~+んん刊山1山σ
σ 

(1.74)の第二項は常に 1のオーダーのホッピングになっているo亘hybとHfもまとめるために HV

を次のように定義する o

HtT 
1 2 ニ

=A1+A-1-f 

= X古出L長訓言21七口2乍士舟b+弓εむむEゐω叫O~
lσ 』

HN +A(N一収A1/2 HOot for N と1

;-_ 1+A-1 
H Hc + Hhvb + Hf =一一一一 limA一(N-l)/2H旬t

'y
U 

• --， 2 N→ ∞ 川

(1.75) 

TTtot 
.L.LO (1. 76) 

(1. 77) 

(1. 78) 

TTtot 
.L.LN 

このように HVを定義すると、 HFtも漸化式

H民1 - A
1匂炉+乞 [EN+lf~+山

σ 

を満たす。漸化式(1.79)を繰り込み変換冗を用いて次のようにも書く O

定Hift=HP11

A 1/2 HjJt +乞 [EN凡σんσ+iN(品σfN+1σ+ふ山σ)] (1紛)

q
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f -electron conduction electron 
，回圃

，内同 旬、

向。竺①ji;50iG

制。《?①仏0450
図1.2:N=2とN=3の逐次近似における系のハミルトニアンD 常に一番右端のカップリングがrvl

のオーダーになっているo

次にどのようにして、元のハミルトニアンの真の固有状態を求めるのかを説明する O まず、 HIT
を対角化する。次に、得られた固有エネルギーをど/2倍に拡大して、(1.76)のように 10に関す

る項を付け加えたハミルトニアン HFtを対角化する D エネルギー固有値を Al/2倍に拡大し、 h
に関する項をつけて Hiotを対角化する…と、十分に大きい N まで繰り返す。この操作は tn，fn 
がA-n/2のような依存性を持っているので良い近似となりうる O つまり、新しく付け加えられる

(1. 79)の第二項は、第一項に対して A-1/2だけ小さいエネルギースケールの摂動になっている O

poor man's scaling [6]や、通常の繰り込み群での高エネルギ一散乱を相互作用定数に繰り込むこ

とは、ここでは(1.79)の第一項を対角化することに対応している。また、 A1/2倍に拡大すること

は通常の繰り込み群で言うところの長さの単位をスケールしなおすことに対応している O これら

のことが一一一一対数離散化した伝導電子バンドを使って色々とハミルトニアンを変換してきたが

一一一一この方法を NRGと呼ぶ所以であるo つまるところ、繰り込み変換冗は、

「すでに得られている HUtの固有値を全てど/2倍に拡大して、摂動項を付け加えたハ

ミルトニアンを対角化しHPi1の固有値、固有状態を得ること」

である o またこれに付け加える形で、得られた HFtの固有エネルギーは全て HEtの基底状態の

エネルギーを差しヲ!いておく。つまり、 Nステップ目の基底状態のエネルギーが常に Oに規格化

しておく。この操作を繰り返していくと、何らかの固定点におけるエネルギースペクトルが得ら

れる O この場合の固定点とは、繰り込みを行っても得られるエネルギースペクトルが変化しない

状態を言う o このことは実際の計算の段階で紹介する O

具体的な逐次対角化の方法

具体的な計算には HUtを用いる O 実際には状態を同定するために、各状態の量子数を保存して

おかなければならない。アンダーソン模型でスピン空間に異方性がある場合が説明としてわかり

やすし、その場合には、保存量は全スピンの Z成分Szと全電荷 Qである(電子正孔対称性がある

場合には軸性電荷も保存量となる [11])。全電荷といっても NRGの場合はハーフフイリングから

のずれで表すのが慣習である O

均二乞 [11↑1n↑-11↓1n↓l 、、.. ，J 
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数値繰り込み群によるf2不純物アンダーソン模型の局所ランダウパラメータの研究

Q 乞[ペム↑+ぬん↓]-(N + 2) (1.82) 

よってHFtの固有状態を次のように書く。

|αN)N = IEN，Q，Sz，rN)N (1.83) 

ここで E，rはそれぞれ状態の固有エネルギーと縮退がある場合の Q，Sz以外の指標で、 αNは

ENぅQ，Sz，rNの情報を全て含んだ指標である O

今(1.83)が得られたとする O 逐次対角化の手続きは以下のようである O

・(1.83)と、新しい自由度 fN+lσの状態との直積表現でHUllの「基底Jを作る 0

.その基底を用いて、 H1311のハミルトニアン行列を構成する。

-HF11を対角化し、固有状態 IE，Q， S， r) N+lとその固有エネルギーを得る。

・全てのエネルギー固有値の値から Nステップでの基底状態のエネルギーを差しヲlいておく 0

.以上の繰り返し。

まず最初のステップを説明する。 fN+lσを用いて構成できる状態は以下の 4つである。

指標 k 表記 演算子 dQ(k) 2dSlk) 

X1 -1 。
2 X2 

ffNN 叶
。 1 

3 X3 。 -1 

4 X4 fLJ+L1
↓ 

+1↓ 1 。
dQ(k)， dsi

k)はそれぞれ直積を作ることで元の電荷、スピンからどれだけ変化するかの変化量であ

るO これらを用いて N+1ステップの基底を作る O その基底を次のように書く O

Xk01αN)N = XkIO)N+l③ IEN， Q， SZ， rN)N (1.84) 

= IEN， Q + dQ， sik) + ðS~k) ， rN; kN+l)N+l (1.85) 

ー |αN;kN+1) N+1 (1.86) 

また、 HFtの固有状態も線形結合の係数を Mとして

IEN，Q，Sz，rN)N = αN)N (1.87) 

= L U，九 (αNー 1，kN)1αN-1;kN)N (1鉛)
(αN-l，kN) 

と表し、 HUllの行列要素を計算すると、

N+1 (αN; kN+1IHjV~11 α'tv; k'tv + 1) N + 1 

F
O
 

F

ひっ中
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=15αNαLdkN+1KL+11A1/2EN+EN(1+6QKL+l)] 

+iN L N(αNlf1σ|ぬ)NN+1 (01幻N+lfN+1(JXk'N+IIO) N+1 

+iNE;N+l(014N+lfL+JkhI|0)N+l N(αNlfNσ|ぬ)N

=15αNαL6kN+1KL+1[A1/2EN+(1+dQKL+1)EN] 

+ゐγ1MONO'..(JFt，__. _ br" rT + M~， 凡 k'." ，(J I (1.89) L...，.， LαNUN 比N+lkN+lσαNαNσ N+l"N+lσJ 
σ 

MαNαLσ 三 N(αNlf1σ|α'tv)N

凡N+lk~+l σ 三 N+1(0ほん1fLJKL110)N+1

(1.90)(1.91)はそれぞれ次のように書ける。

(1.90) 

(1.91) 

MαNO~σ= 玄 L UtαN ，(αNー 1 ，kN)U，αい(αいん)15αNー lO~_l凡Nk~σ (1.92) 
(αN-l，kN) ( α'N_l ，k~) 

凡k'σ =削除2dk'1+知的]+15σ↓[dk3dkl1- dk4dk'2] (1.93) 

(1.92)式の和の中では、 N-lステップでの固有状態が等しい時のみ寄与する形になっている O ここ

までで、計算をする準備は整った。数値計算を行う上で、記憶しておくべき量をまとめておく。

-HUtの固有状態は Nステップの基底の線形結合になっているのでその係数行列(直交行列)Uo

.HPtのエネルギー固有値 ENo

-HPtの同じ量子数を持つ固有状態を区別する指標 rNo

.HUtの固有状態の量子数の組 (Q，2Sz)。

• Nステップの基底を構成するときに直積した Xk
N
の kNO

逐次対角化といっても、ある程度 N が大きくなると、ヒルベルト空間の全状態数が計算機

のメモリを越えてしまう。このため NRGではある最大の状態数Ntrを設定しておき、全状

態数がNtrを超えるとエネルギーの低い状態から Ntr個を残して、高エネルギー状態を破棄

する(トランケイション)。しかし、やみくもに切ると、系の持つ対称性を壊してしまうこと

がある o このため、エネルギーを低い順に並べて Ntr番目の状態と同じエネルギーを持つ状

態については全て「残すJということにする O もちろん Ntrが大きいほど正確なエネルギー

固有値が得られるが、アンダーソン模型では 400個程度残せば十分である O 回転対称性があ

る場合は、全スピンで状態を同定できるので、同じ Ntrでも精度が上がる O

1.2 電子正孔対称な自由電子ハミルトニアン

ここでは(1.77)で f-1→0とした場合の自由ハミルトニアンの性質を考える。

電子正孔対称性がある場合は、

んσ→(_l)nf~σ? f~σ → (-l)nfnσ (1.94) 

-256-
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の変換に対して、ハミルトニアンは不変であるo(1.70)の括弧内第一項はこの対称性を破る。よって、

N-l 

HZm=A山 )/2乞乞A-n/2叫んん1σ+ん1σfnσ (1.95)

を考えることにする。 tnはわかっているので数値的に対角化すればよい。 Nが奇数の結果を表1.1

に示す。

Energy N = 39 N=25 A = 2.5 

39.0625000000000 39.0625000000000 

15.6249999999154 15.6249999999154 

6.24999504337603 6.24999504337616 

2.49320633210223 2.49320633212800 

0.746855856101589 0.746855856193959 

-0.746855856101589 -0.746855856193959 

ー2.49320633210223 -2.49320633212800 

-6.24999504337604 -6.24999504337616 

-15.6249999999154 -15.6249999999154 

-39.0625000000000 ー39.0625000000000

表1.1:N:奇数の自由電子ハミルトニアンの固有値。 N '" 20で十分収束している O

対角化されたハミルトニアンを

N+l 

HZm= 乞乞 wJσ9iσ (1.96) 

σi=l 

と書く。表1.1を見れば明らかなように、電子正孔対称なので正負に対称に固有値が分布してい

るO 負のエネルギーをもっ 9iσ を電子正孔変換により、

fzL=i(σy)σσ19ia' 

hiσ = i(句)げ9L，

(1.97) 

(1.98) 

と変換すると、

(N+l)/2 

H~m ~二乞 ηi(91.σ9iσ + h!ahiσ) + const (1.99) 

のようになるoエネルギー ηmは小さい m を除いて、 ηm""' Am
-1のようになっている O このこと

は9れんが (1.35)のαiO，biOと同じような物であることから当然である o また、小さいれについて

fnを9，hで表すと、

↑
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となる o 12については、んに比例する部分と'"A -5(N-1}/4に比例する部分とがあり、複雑であ

るo また、んについてもんに比例する部分と'"A -7(N-1}/4に比例する部分があるo η が大きく

なっても同様であるo 数値計算により、 αoゎα1iを見積もることができ、 Aの関数として次のよう

に表せる(数値は A= 2.5の場合)。

α01 = 0.69872， α11 = 0.65178 

α02 = 0.87279， α12 = 2.71789 

α03 1.3693， α13 = 10.6892 

αOj j1 -2A-1 
A(j-1}/2 (1.102) 

αlj ゾ平ポ(j-1}/2 (1.103) 

次に Nが偶数の場合を表1.2に示す。この場合はエネルギーがOの状態が一つあり、その他の状

Energy N = 38 N=24 A = 2.5 

61.7632355501636 61.7632355501638 

24.7052942200654 24.7052942200654 

9.88211765553068 9.88211765553068 

3.95255047713874 3.95255047714622 

1.52048320525003 1.52048320545096 

4.290484909047713E-018 2 .380302193206076E-0 16 

-1.52048320525003 -1.52048320545096 

-3.95255047713874 -3.95255047714622 

-9.88211765553067 -9.88211765553068 

-24.7052942200654 24.7052942200654 

-61.7632355501636 -61.7632355501638 

表1.2:N:偶数の場合の自由電子ハミルトニアンの固有値。偶数の時と同様に N'" 20で十分収束

している O

態は正負に対称に分布しており、命m"-' Am+1/2である。 Nが奇数の時と同様にして、

N/2 

HN sym →l:l:仇(g!σgiσ+h!uhiσ)+命09;σgOσ+const 
σ i=1 

N/2 

んσ A-(Nー 1}吋l:&作tσ+叫]+的Ogiσ) ( 1.104) 

N/2 

hσ A-
3山 }/4L:&巾σ一叫] (1.105) 

αOi αOiA 1/4 (1.106) 

α1 i OiA3/4 (1.107) 

oo 
--hd 

つ臼
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と書けることが数値計算によりわかる o 12うんγ・・については事情は奇数の時と同様である o 以上

を図示すると図1.3のように描ける。

Energy 

。

(a) (b) 

図1.3:電子正孔対称な自由電子ハミルトニアンのエネルギー準位。 (a)N:偶数。 (b)N:奇数。

1.3 電子正孔非対称な自由電子ハミルトニアン

ここでは、自由電子ハミルトニアンとして K乞σ!clcr!oσ の項を付け加えたハミルトニアンを考

える O この項は不純物サイトにおけるポテンシャル散乱を表している O 他のふは全てゼロの場合

であるo つまり、伝導電子の状態密度は電子正孔対称な場合である(ここでも状態密度は一定とす

るo )ここでは N が奇数の場合について説明する O 偶数の場合にも同じようにできる [3]0

rN-l 1 

HSYIIl=A山 )/2乞ILA-n句 [!Jcr!n+1σ+仏1σんσ]+ K!cl，σん I (1.108) 

乞ηIαjαl十KLαo州 (1.109) 

α 91 for 1 > 0 (1.110) 

α 土hr for 1 < 0 (1.111) 

ここで (1.100)(1.102) (1.97) (1.98)を用いた。 αlは電子正孔対称性がある時の固有状態の消滅演算

子である(スピンの添え字は省略する)01 =土1，土2，土3，・・・ ，:!:(N+ 1)/2であり、 η土lr'V 土A1-1で

あるo 次に、 (1.108)を対角化するような消滅演算子 cjを、

αl三乞UljCj
、、
.. ，，F 

9臼
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1 

で定義すると、(1.108)は次のように書ける O

HSYII1 ε[乞叫Ulk+ KLαOlαolfuhlFK14ck (1.113) 

一乞すかj (1.114) 

J 

よって、

djイ=乞ηlUljUlk+KLαOlαolfuLU川 、l
，J
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ーη3 ーη2 ーη1Iηlη2 

-lh -111 Iη1η2 n叶
.

図1.4:電子正孔非対称な場合のエネルギー固有値の求め方。図の交点がザの解になる。

という関係が成り立つ。(1.115)の両辺に乞mαOm(ηm一味)一1Lj Umjを作用させて整理すると次

の式が導かれる。

tιmk 

ん 2 (N+l)/2 ι2 、、つUOm = 2η; ア Jomq 

mηk -TJm m=l ηk ηみ

KαOm 
= 一τ一一一一Dk

ηk ηm 

Bk 字削lk= K-1 
[写(JL)21-1/2

(1.116) K-1 

(1.117) 

(1.118) 

また、んは(1.100)より、

ん = A(N-l)/4乞αOlαl=A(N一明 LBlCl (1.119) 

以前と同様に、 Clを電子と正孔の演算子9l，hlで書き直すと、

んσ= A (N-l)/4 L (α初σ+αphL) (1.120) 

r (N+l)/2 ') (N+l)/2 フ 1-1/2 
l 竜一『 α~ ， r-"". α 土 T/-ll ミ一、 l 、 '-'-01

ι l 告 (川η巾1-一寸ηザm刊fア円土勺叩)戸2"+ 告 (川η巾l+イ炉刷刊土勺叩)戸2
α 一1:¥. -1 ，~+， .~I 

と表されるod土はそれぞれ giうんの 1粒子エネルギーである。 αιηf土の tが大きい時の漸近形

が知られていて [3ト

(1.121) 

ぽ =αo(K)R (1.122) 

260 -
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[1+ (~1:Õ:rr/2 αo(K) = α011 +ー7l0nム2Ak一 三旬、IOゆt(.、K) (1.123) 

αo = ゾ平 ( 1.124) 

ηf土=A (j-l)土¥ K-1=竺i削(町) (1.125) 
lnA 

である O

最後に(1.108)において直接fから Cに変換することを考える。

ん=玄Wn的 り=LWnj!n ( 1.126) 
n 

また、行列表示のシュレーデインガ一方程式のんに関する行はスピンの添え字をつけて、次のよ

うに書ける。

A1σ三 Kんσ+io!Iσ=  A一(川)/2乞1JjWOjCjσ

3 

= A-一-3削(N一1刷)ν仰/μ4乞りイ;B郎j〆Cj

(N+l)ν/2 
A -3(N -1)/4 L (α制 +gj(J ー α刊一付与) ( 1.127) 

2行目で(1.119)を用いた。(1.120)と(1.127)の表式は後に有効ハミルトニアンを求めるときに用

いる O
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強結合固定点でのエネルギースペクトル

ここでは実際にアンダーソン模型を NRGを用いて数値計算を行った結果を紹介する O ここでの

物理描像がf2模型の場合の基礎となるo

1.4 

電子正孔対称性がある場合:

図1.5はNが奇数の場合のエネルギー固有値の N依存性である。表を見ればわかるように収束

した後の値は Nが偶数の場合の自由電子ハミルトニアンの固有値に等しい(ここでは全スピン S

で状態を区別している)。 図1.7はNが偶数の場合のエネルギー固有値の N依存性である O 表を
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電子正孔対称性がない場合:

電子正孔対称性がない場合も低温の固定点は強結合固定点であるが、対称、な場合と異なり、荷電

揺動固定点が存在する [3]。ここでは詳細には立ち入らず、強結合固定点に話を絞ることにする o

非対称な場合もポテンシャル散乱の部分以外は対称な時と同じであるので、 N:偶数の場合だけを

以下に示す。図1.10はNが偶数の場合のエネルギー固有値の N依存性である。収束した後の値

はNが奇数の場合のポテンシャル散乱がある自由電子ハミルトニアン(1.108)の固有値に等しい。
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シャル散乱 K = 0.0667をもっ自由電子のー粒子

エネルギースペクトルである。
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強結合固定点の周りでの有効ハミルトニアン

前節では強結合固定点でのエネルギー固有値は、偶奇が入れ替わった自由電子ハミルトニア

ンで記述されることを見た。しかし、実際には N→∞でのみ固定点に行き着く o よって、有限

のNでは何らかの「ズレJがあるはずである o 以後は全て Nが偶数の場合を考える(奇数の時も

議論は全く同様にできる)。

まず強結合固定点のハミルトニアンを H本で表す。十分に大きいが有限の Nでは、

1.5 

(1.128) 

(1.129) 

H* +OHN 

乞WiA(N-l)/2οz
Htot 

N 

OHN 

と書けるはずである。 A(N-l)/2は繰り込み変換を行うたびに A をかけていく寄与を抜き出すため

に、 Oiからくくりだしている o OHNは未知であるが、これを次のように推量する。偶奇によって

エネルギー固有値が振動するので、繰り込み変換7三冗2を定義すると (TH本=H*)、

ToHN =T乞切tA(N-moi=乞ωiTA(N-l)/2Oi 

A
斗
A

F
O
 

つμ

oHN十2
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=乞ωiA(N-1)/2{Aん)οt (1.130) 

と変換を受けるはずである o ここでムの固有値を入t としたo A(N-1)/2→A(N+1)/2と変換する

寄与も存在する o 有効ハミルトニアンの各項に対する、繰り込み群の固有値は Aんであるので、

Aん<1の項のみ存在する時のみ強結合固定点は安定であるといえるo もしそうでなければ、その

項は frelevantJな摂動となって、強結合固定点は安定でなくなる O まず、 Oiは元の 1-1，ん，11，" . 

で構成できると仮定する O さらに、固定点の持つ対称性を破らないような項でなければならない。

このようにして、以下の候補が挙げられる(表1.3)。スピンの添え字を μ，vで表し、繰り返し現れ

る添え字については和が取られていることとする o 04については、強結合固定点では、 f電子の

Oi 表式 固有値入t RGとしての固有値

。1
ん((fAfJCLμんf+oμAuf2 J 

A-2 A-1 

02 A-2 A-1 

03 A-1 l 

04 (j!1j.t1-1j.tー1)(fdJAuu-1) A-1 1 

05 fllt(5)μ〆1-1〆・ (d)l/l/'ん1/'
A-1 1 

表1.3:有効ハミルトニアンの候補

電荷の揺らぎは抑えられているので 03に含ませることができる。また、 05については、 f電子の

「スピンjは伝導電子と一重項を作っており「凍っているjのでただの定数とみなすことができる O

よって、 7によって定数項を差しヲ|いているのでこの項は考えなくても良い。また、 12，13等で作

られるものはさらに小さい固有値しか持ち得ないので Nが十分に大きければ01，02に比べて無

視できる [1]0 したがって、残るのは 01，O2，03だけである(このように考えると、 Aん>1とな

るような項は出てこないことからも強結合固定点は安定であることがわかる)。しかし、 03の固

有値A入3= 1というのは問題である o [3]によれば、 ο3の項は fmarginaUで線形化された繰り

込み変換では変化しないが、これは以前見たポテンシャル散乱の項なので、 H*の定義に含ませる

ことができる D 以上により、有効ハミルトニアンは 01，02で構成される O このように推量された

有効ハミルトニアンが妥当かどうかは、実際に得られたエネルギースペクトルと比べることで評

価できる O その結果は後で示すが、極めて良い精度でエネルギースペクトルを再現することが可

能である [1]0

有効ハミルトニアンの妥当性を評価するために 01，02をg，hを使い、 N積で表した表式を用い

る(付録A)。

ο1 -A一山)乞[(αMf+α79f)gJ山

+β(αf写一α'jst) (gij.thjβ-gjん)]+ const 

ο2 -A-山)乞[-αfα;αJαfgjμglν制 lν 一 αJαJ44hJAuhjJlv
ijkl 
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+A一(N-1)α乞[αfり9Lω-αJαJhjん十βαJα戸tβ伽 一 βαfαJgjμルl
+const. 

α z 土 一
α 土

02 

o; αf77f土

(1.132) 

(1.133) 

(1.134) 

(N+1)/2 

α = _A-(N一1)/251αf2ーが]+ 2sinh川占刊ぽ(1.135)

ここでも const.の部分はアで落とされるので無視してよい。(1.132)のC2に比例する項は、 [3]で

は見落とされていた項である。この項がないと、電子正孔対称性がない場合のエネルギースペク

トルを再現できない。(1.131)(1.132)を用いて fJHN を書くと、

AO 
N
 A

 
切

2

乞同
N
 A

 
一一N

 
H
 

戸

A
U (1.136) 

となることからわかるように fJHjv"" A一(Nー1)/2である O このため、 N が大きくなるにつれ急激

に小さくなるのでHNのエネルギー固有値を再現するには、摂動論の l次までとれば十分である D

つまり HNに関して、ある量子数で指定される状態 tとすると、そのエネルギ-ENは

EIv '" E; + (ilfJHNli) (1.137) 

と、 fJHNについては対角項だけを取ってこればよい。ここで、 E;は強結合固定点でのエネルギー

である o

RGのパラメータ空間は強結合固定点近傍で ω1，ω2で張られる 2次元空間である O 強結合固定

点は H*= (0，0)で表される O パラメータ切h切2は未知なので、 2つの状態を使ってこれらの値

を決定する(表1.4)。その値を用いて他の状態のエネルギーを計算し、どの程度の精度でこの有効

ハミルトニアンが正しいかを確かめることができる O ここでは、切3三 C2ω2とおいて ω3もパラ

メータと思い、エネルギーを求める D そのようにして決定された切3と(1.135)から計算される値

を比較することで(1.132)の正しさを評価できる o 固定点のエネルギースベクトル E*はN→∞
でのみ得られる。実際の計算には十分に大きい NをE*の代用として用いた。表1.4の状態"1" 

と"4"を使って W1三 A一(N-1)/2ω1，W3三 A-(N-1)/2切3を決定する O その値と、状態"7"を用いて

W2三 A一(N-1)/2切2を決定した。実際に NRGで得られたエネルギー固有値との比較は表1.5のよ

うである。一致の精度は 1%以下である D また C2に関する一致も 1%以下であり、(1.132)が正

しいことが数値的に証明できた。同じパラメータにおいて、 N を変化させたときの叫の変化を図

1.11に示す。固定点近傍では叫が収束して一定になっていることがわかる O これにより、仮定し

た有効ハミルトニアンの正しさが証明できる O 他のパラメータを用いても、結果の精度は変わら

ずに良いことも確認した。
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2α79f必1+αfd3

2(2α73t+α1s1)必1+ (2αI2-α12)必3+ 2(αf-αfαJ2)d2 

2α29Jd1+αfd3十 24244d2

2α1s1W1一 αJ2d3

2(2α1s1 +αtst)W1一(2α_2αt2
)必3+ 2(α_4αfαf)d2 

2αJ92dl-α52d3-2α[2αtα戸2

4αtstWl + 2α「263+2αf4d2
2(α79f+αtst)W1 + (α72+αt2

)必3+4αt2α22d2

4α1s1Wl -2α_2必3+2αJ4tE2

2(α1s1 +α2 si)Wl一 (αJ2+αご)向 +4αfα52d2

2(α79f+α1s1)Wl + (αf-α12)必3+2αfαJ2d2

4(αtpf+α1 s1)W1 + 2(αf-α1
2)W3 + 2(α72ー α[2)2d2

2(α79f+α2si)W1 + (αI2ー α22)向 +2αfα5262

2(α;32+α1s1)W1 + (αf-α12)必3+2α22αfd2

2(αfpt+α1s1)W1 + (α「2-α12)必3-2αfα72d2

Wi三 A-(N-1)/2
切れ W3三 C2W2

表1.4:各状態の OHNの期待値。

1αx四
w3 3αxo 
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図1.11:表1.5と同じパラメータでの ω1，W2，切 3のN依存性。 N rv 30で値が収束してくる O
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N=50 

指標 HUt-H本(数値計算) OHN(一次摂動) % 

1 -0.51649E-05 input 

2 -0.15485E-04 -0.15484E-04 99.99 

3 四 0.27442E-04 ー0.27443E-04 100.00 

4 ー0.51654E-05 input 

5 -0.15507E-04 -0.15507E-04 99.99 

6 ー0.26379E-04 -0.26380E-04 100.00 

7 -0.54710E-08 input 

8 0.53587E-07 0.53630E-07 100.08 

9 -0.28741E-07 ー0.28741E-07 100.00 

10 0.16701E-06 0.16705E-06 100.02 

11 ー0.17112E-07 -0.17112E-07 100.00 

12 ー0.20663E-04 -0.20661E-04 99.98 

13 個 0.15679E-04 -0.23705E-04 151.18 

14 -0.16285E-04 0.28389E+00 -17432 

15 ー0.20644E-04 -0.20644E-04 100.00 

非対角項を含めた対角化

13 -0.15679E-04 -0.15681E-04 100.01 

14 -0.16285E-04 -0.16285E-04 100.00 

Wl=ー25234xA一(N-l}/2

W2 = 77293xA一(Nー1}/2

W3 = 1307.0xA一(N-l}/2

C2 = 0.16932E・01

C2叩2!W3=0.99867 

表1.5:有効ハミルトニアン(1.136)の妥当性。状態"13"，"14"については非対角項が対角項に比べ

て無視できないので、縮退のある時の摂動論を用いた。パラメータは f.j=ァ 0.4，[; = 2.0，πυ2_ 

0.2， A = 2.5。状態は 1000個を残して計算を行った。
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数値繰り込み群によるf2不純物アンダーソン模型の局所ランダウパラメータの研究

1.6 物理量の表式

有効ハミルトニアン 8HNを用いて、低温での熱力学量を計算することができる [1ヲ 3]0ここで

も、エネルギー固有値の時と同様に摂動論の一次で良い。(1.78)より HFtの形で分配関数 Zは、

Z = Trexp [sH] 

= lim Trexp [，sHjVt] 
N→∞ 

-Nl→im ∞ ZN (1.138) 

β 三
1 + A-

1 
A一(N-l)/2ー (1.139) 

2 T 

とかける o 一次の摂動論では ZNは次のように近似される D

ZN '" 官 e一何事-，sTr [8HNe-.aH*] (1.140) 

よって、ここでもやるべきことは、 8HNの対角項を計算することに帰着される。ここでは低温で

のいくつかの結果をあげておく。

比熱C

CjT = COjT-竺i竺ゆ(K)
3AA 2 

ここで Coは自由電子の比熱である。

スピン感受率 χs

(1.141) 

f 切 1 1fT?¥. (1 + A-
1
) 12fT?¥ 1 

Xs = X~ + ~一一一ゆ(K) +切2 9 d(K)} 
S • L 2AA T¥--I • -，<. 8AA ，，--I J 

ここで、 χ3は自由電子のスピン感受率であり、 gμB=lとした。

電荷感受率 χc

(1.142) 

f 切 1 1f T?¥ (1 + Aー1)12f T?¥ 1 
Xc = 必+~一一一ゆ(K) 一切2 A d(K)} L 2AA T ，--， 8AA T ，--， J 

ここで、 χOは自由電子のスピン感受率である o

ウィルソン上cR

(1.143) 

4π2T(χ -XO 1 +A-1
切2= "r/(l  = 1一一一一一一ゆ(K)

3 C -cu 4AA 切 1
(1.144) 

また、スピン感受率と電荷感受率の不純物による寄与 8Xs(c)三沿い)-d(c)と表すとウィルソン

比は

一χ
sτ

、。一々+

q
h

一
s

一
χ
-
F
λ
U
 

一一R
 

(1.145) 

と書くことができる O 繰り返し現れている AAは、

AA 江主主主
II 1-A-l 2 (1.146) 
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である o (1.145)から、 f電子の電荷の揺らぎが抑えられた領域では R=2となることがわかる(表

1.6)0この時には ω1と切2は独立ではなく (ω1'"ω2)、系の低温での振る舞いは一つのパラメータ

W1 '" Z-l ー
一
九

(1.147) 

で支配される(ユニパーサリテイ )[8]0ここで、 μま繰り込み因子である。このことは次のように

理解される O 伝導電子が運動エネルギーを稼ぐためにはんサイトに二つ目の逆向きスピンをもっ

伝導電子が飛び込んで来なくてはならない(もしくは、んサイトから hサイトへ)。しかしそう

すると、近藤一重項を壊してしまうので "， TK程度エネルギーが上がってしまう O この効果がω2

であり、四1はω2とχC"， Oで切1'"ω2と、関係付けられている。

U v K χs R 

100.0 0.18 6.664E-2 261563 2.0044 

10.0 0.18 6.450E-2 167558 2.0040 

1.0 0.18 2.505E-2 2085.34 2.0006 

0.42 0.18 -0.7813 5.8854 2.0497 

0.7 0.18 -2.838E-2 262.320 2.0003 

1.0 0.40 0.1028 1.53300 1.8889 

表1.6:種々のパラメータでのウィルソン比。電荷の揺らぎが大きいパラメータでは Rが2からず

れる O 全て fj= -0.4での結果である o

W 2 

universal flow line 
(R=2) 

-w) 

図1.12:強結合固定点のまわりでの RGの流れの概念図。ユニパーサリテイが成立しているのは

ウィルソン比 Rrv 2の線である(物理量は TKでスケールされる)。
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数値繰り込み群によるf2不純物アンダーソン模型の局所ランダウパラメータの研究

第2章子系における定式化

この章では本研究の主題である、 j2の場合のハミルトニアンを書き下し、 NRGを用いて解析を

行う準備をする o 本研究では UPt3を主に念頭に置く o

2.1 実験的背景

これまで、 j2配置の重い電子系として UBe13，UPt3， URU2Si2， UPd2Ah等が盛んに研究されて

きた。これらの物質は異方的超伝導、非フェルミ液体、超伝導と磁気秩序の共存、等から注目を

集めているものである。

Ou 

o Pt 

図 2.1:UPt3の結晶構造。軸のラベルについては図 2.4(d)を参照。

例としてUPt3は図2.1のような構造をしており、電子比熱係数γ r v430mJ /K2 . mol、Tcrv O.5K 

の非従来型の重い電子系超伝導体である [18]0図 2.3は各結晶1MI方向に磁場を印加した時の Ptの

ナイトシフトである [21]。高磁場側では、どの方向においても超伝導転移に伴ってナイトシフト

は減少しない。このことは、 UPt3が奇パリティ超伝導で、あることを示唆しているo 低磁場におい

ては b軸と C軸方向で、ナイトシフトの減少が観測されている O このことは定性的には dベクトル

のピン止めとして瑚解されている。しかしこのナイトシフトの減少量は、 γのように哨強されて

いない。 UPt:iは非常に良いフェルミ液体から起伝導に転移すると考えられているが、この矛府は

通常のフェルミ液体では説明がつかな"'0また、 TNrv 5Kの弱し、反強磁性をI↑ltl:子j枚目しで械;なさ

れているが [19] 、 NMR や他の実験では観測されていなし、。これとともに強磁性的な揺らぎも Irt~:

子散乱により観iJ!lJされており、超伝導とこれらのスピン指らぎが関係している可能性も存在するo

ナイトシフトに関する矛盾にたいしての理論的な提案としては [27]があるo

1
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ー14.0ト UPt3 
-14.0 

-12.0トt".'b¥ 京ー削

~ -10.0 

-8.0 

-2.5 

td 凶~ -li.of ¥ 。

10 20 .10 40 ~O 60 

-4.0ト ¥f Tcmperature (K) 

匁幻 3∞ 
Temperalure (K) 

図 2.2:UPt3のナイトシフトと温度のグラフoKαうKCはそれぞれa，c軸方向のナイトシフトである O

挿入図は反強磁性の転移点と言われている TN"，， 5Kでの異常がないことを示している oR.eprinted 

figure with permission from H. Tou et al. Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 1374. Copyright 1998 by 

the American Physical Society. 

o 0.2 0.4 0.6 0.8 

Tempe削 ure(K) 

UPt、#3sHlIb UPh#4 H//c 

-1.95 

( 

X 、・J

-8.15 -1.95 

・1.90

・1.85

-1.80 
iI.~..1II・ 11也jjjj

;凶量i..t!li揖¢唖s
・8.15 己亘亙己 ー1.80

o 0.2 0.4 0.6 0.8 
Temperature (K) 

0.2 0.4 0.6 0.8 
Temperature (K) 

図 2.3:UPt3の種々の磁場におけるナイトシフトと温度のグラフO 左から aムc車11方向のナイト

シフトである。↓は超伝導転移温度を示す。 Reprintedfigure with permission from H. Tou et al. 

Phys. R.ev. Lett. 80 (.1998) 3129. Copyright 1998 by the American Physical Society. 

UPt3と同じ結品構造のUPd2Ahの帯磁率の温度依存性から基底状態は12のL= 5， S = 1， J = 4 

のじ一重項であると言われている [22]0また UPt3の対応する温度スケールのナイトシフトを図
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(a) H//a・ 似is (b) H/lb-axis 

d
町c

 

n

u

n

u

 

今，

b

a

』

念
。
一
』
}
匂
出

0.2 0.4 
Temperature (K) 

000.20.4 

Temperature (K) 

(c) Hl!c-axis (d) 

520 
a 

=10 

図 2.4:.UPt3の磁場 vs温度相図。影の部分はナイトシフトが減少する領域。また推量された超

伝導の dベクトルの形も表示されている o Reprinted figure with permission from H. Tou et al. 

Phys. Rev. Lett. 80 (1998) 3129. Copyright 1998 by the American Physical Society. 

2.2に示す [20]0二つの物質の類似性から、 UPt3においても一重項基底状態が予想できる o UPt3 

の温度と磁場の相図は図 2.4のようになっている O

UPt3の超伝導相に関しては、種々の秩序変数が現象論的(群論的な制限の元に)に提案されて

いる [25]。しかし、超伝導を担っているはずの準粒子を元とした議論はほとんどなされていない。

準粒子は f電子の局在的な性質を強く引き継いで、その相互作用は第一近似として不純物問題のも

のと等しいとおくことが期待できる o 実際に帯磁率のほとんど全てと、比熱係数 γの40%はf電

子を不純物として見た時の寄与であることが報告されている [24]0本研究では、上記の実験事実

を全て説明できるような理論は構築できないが、 j2のフェルミ液体論の基礎となる不純物問題の

範囲で、超伝導を担っている準粒子の相互作用について調べる。

2.2 結晶場ハミルトニアン

UPt3のUサイトにおける局所的な対称性は点群 D3hである O この対称性での結晶場ハミルト

ニアン HCEFは次のように書ける O

HCEF BgOg + B~O~ 十 BgO~ + BgO~ (2.1) 

ここで orはスチーブンスの等価演算子、 Brは定数である [16]0これらの行列要素は [17]で与え

られている。

まず、仮定としてスピン軌道相互作用が大きく一体の j= 5/2の状態と j= 7/2の状態はエネル

ギー的に非常に離れているとする O エネルギーの低い j= 5/2の状態は 2j+ 1 = 6重に縮退して

いるが、この縮退は HCEFにより Jz=土5/2，土3/2，士1/2の3つの準位に分裂する(表 2.1)。また

LSスキームでの j2結晶場準位は表 2.2のようになっている。 j2状態の基底状態を f4一重項と仮

定すると、 Jz=土1/2とJz=士5/2だけで f4の対称性は構成できるのでJz=土jの状態は考えな
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いことにする(群論的な制限から)=土3/2を用いても一重項は構成できない(表 2.3トまた、同

じ軌道に 2個f電子が入ると強いクーロン斥力が働くため別々の軌道に入る状態だけを使って二粒

子状態を挙げると表2.4のようになる o 詳しく見ると f1状態において分裂した::l::1/2，土3/2，土5/2

の準位に xy面内での異方性は効いてこないことがわかる (jzの固有状態になっていることから)。

j2 状態ではその異方性が Bg ， B~ により入ってくることがわかる。一体の状態を J=3に限ってし

まうと、この異方性は考えることができない。従って本研究で、は次のように考える。 まず、 j=i 
の状態2つを用いて f2状態を構成することを考えてみる O この状態はフント結合のエネルギーを

得することができるので、スピン軌道相互作用が大きい時にも f2状態(全角運動量 J= 4)に限れ

ばエネルギーは下がっても良い。しかし、 f2状態が安定な場合に、伝導電子と混成することによ

るf1状態への遷移を考えると、この中間状態のエネルギーはスピン軌道相互作用分だけ高くなる

(f3状態は考えないものとする)。このことから本研究ではこのような状態は低エネルギーでは重

要でないとして考えない。異方性を再現するために最低限必要な状態は)=誌の状態から作ら

れる f2状態である。 j =E，3とj=j，jのなかで (J= 4，み=::l::3)のf2状態を挙げると

服部

土f!土5f!土110)

[はhh-高fHh-イZhh+居fhf民}o)
5
一2

5

一2
‘、‘，，
F

q
d
 

土A
生

14;土3)日

がある O ここでん，jzは全角運動量j、その z成分が)zのf電子の消滅演算子である D これらの状

態は伝導電子の混成を通じて混ざることがわかる(図 2.5)。よって、 HCEFとフント結合、および

スピン軌道相互作用を考慮に入れたハミルトニアンはみ=士3のヒルベルト空間の行列表示で次

のようになる O

η 

z 

。
月

6 

7

一2
td吉
可

5
-
2
 

t
u
-
2
6
 

6 

E-;;7 

ここでEL2は角運動量 )1，)2から構成した J=4，み=土3のf2状態のエネルギーの期待値であ

る。また zは zα B~ の HCEF からくる項で、 8， η は 6ぅ η= O( V2 
/ Er7(8)で、伝導電子との混成か

らくる項である。また時間反転対称性から EJj2=EZj2三 EjU2である。次にこの行列の固有値

入のうち、入 =E53+0(62，η2，8η)であるような固有値および固有ベクトルを求めると次のよう

5
写釘

広三

2
6z 

。
η 

H 見

(J = ~)国有値 固有状態
(J = ~)固有値 固有状態

10Bg + 60B2 |土~)
15Bg + 540B2 -6300B~ |土t)

-8B; 十 120B~ 1 ::l:: t) -9B~ -180B~ + 11340B~ |土~)

-2Bg -180B2 |土~)
e 十 α+1 土~) + b+1 平~)
e α一|土~) + b-I平 2)

12B~ - 180B~ - 2520Bg土表 21: D3hでの J 幻の HCEFの固有状態。 e土

ゾ(叫+60叫+378叫 )2+ (360v7B~)2o また |α土 1 2 + Ib土1
2= 1 
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(J = 4)固有値 固有状態 対称、性

-20Bg -1080B2 -25200Bg 10) r1 
-17 Bg + 540B2 + 1260Bg |土 1) r6 

E+ α+1土4)+ム|干 2) rs 
E_ α-1土4)+ s-I干2) rs 

7Bg -1260B2 -21420B8 十 2520B~ 古方1[ 1 3 ) + | -3 ) i r3 
7 B~ -1260B2 -21420B8 -2520B~ 13)一1-3)] r4 

表 2.2: D3hでの J = 4における HCEFの固有状態。 E土 lOBg+ 90B2 + 16380Bg土

ゾ(18Bg+ 7叫 +山叫)2+ (720v7Bg)2o また、 |α::1:12+ Is::I:12 = 1 

jl 0 jl j2 

r70rg rs EB r6 
r70r8 r3 ED r 4 EB rS 
r80rg rs ED r6 

表 2.3:D3hでの直積表現の既約分解。 Jz=土5/2: r8，jz =土1/2:r7，jz =土3/2: rg 

になる D

入土 E互けん : よI?， I + O(的 (2.2)
v'2 I土1I 

A土=前七言[2Z1]6-W(62 +η2)土ゾ川2+η2)ー2Z1]6)2ー(W2ージ)(62ーポ)2]

W = E57-E55 

基底状態をこの一重項ととるために z， 6ぅ η ~E日 -E2 であると仮定する D この二つの一重項聞
のエネルギー差 K は

6
6
6
6
 

B

B

 

ぽ

ぽ

2
-
Z
2

一
z

d
三
一
旦
一

2
一W
2
一
w

r
E
E
J

、t
z
k

一一A
 

十A
 

一一K
 

for 

for 
(2.3) 

である D 本研究では、入土は分裂したままで、 (2.2)の固有ベクトルを孔η《 E3pE33で近似的

にち[|4;3)33±|4;-3)33!とする。つまり j=5の状態は低エネルギーでの多体効果には寄与し

ないと考えられるので、 j2状態の準位を再現するためにだけ用いて、扱うヒルベルト空間には含

めない。ここでは伝導電子との混成を考えての議論であるが、結品場による直接的な J= 7/5と

J = 5/2の行列要素を考慮しでも同じ結果が得られる。しかし、現実にどちらの寄与が支配的か

は個々の物質によって異なると考えられる O また上記の議論は六方晶の場合であるが、正方品の

場合も同様に議論できる(立方晶の場合はさらに複雑である)。
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JJ結合での f2状態 jj結合での f2状態の角運動量表不 f2状態 (L8) 対称性 (D3h)

方(f;f;-fltf13) 方[14;3) + 14;ー3)] 会[14;3) + 14; -3)] f3 

古f(AifZ↑E+，fh!fiflE l呈)
元岡;土2)+ yfi;1公土2) α14;土4)+刈4;土2) f5 

方[14;3)一14;-3)] 方[14;3) -14; -3)] f4 

表 2.4:状態は IJ;Jz)と表している。 また、 αぅ9は|α12+ IsI2 = 1の定数である。

conduction clcctron 

wのゆ
w①V¥ w①V¥ 

conduction c1cctron 

図 2.5:f2状態の結晶場準位に対する伝導電子との混成の効果。矢印の脇の数字は(j，jz)を表す。

伝導電子と f電子は局所的な対称性の等しいものが混成すると仮定する O 混成の強さを Vj，jzと書

いている O

擬スピン表示:

表 2.4のままでも良いのであるが、次のように fを書き直す。

-
E
V
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，dv 

(2.4) 

(2.5) 

f2状態は図 2.6のように表せる o このように表示すると f2の結晶場の分裂が、擬スピンー擬スピ

ン聞の異方的交換相互作用として書けることがわかる。よって、異方的フント結合としてlIHund

を次のように書く。

J土
(2.6) HHund = -JzSA' SEーす[S1お +SAS吉]

S4=;山 α↑- f~~J，α↓] (2.7) 

SJ=叫ん S;;= f~tf，α↑ (2.8) 

Er3，Er4，Er5をそれぞれ f2状態の f3，f4，f5のエネルギーとすると、 Jz，J土は次のように表さ

れるo

Jz K-2ム J土 =-K (2.9) 

(2.10) 

(2.11) 

K 三 Er3-Er4ヲム三 Ers-Er4 
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み=[{-2ム f2 

‘ 
B f1 

.J土=-[{ 

+.lz/4ーム/2 • 日吉4(fi↑.f1↓+ ll~ .f1t) 
r~ f~σ r5 ↓l~↓ e ゐ

fLfL↑ r7 f~σ ε 'f
A 日会(fLfL↓-!.1~ふ)

図 2.6:f1， f2状態の結晶場準位。この形の f2状態は UABだけ f1状態よりエネルギーが高いがこ

こでは省略しているo

2.3 2軌道アンダーソン模型+異方的フン卜結合

前節では、 f2の結晶場準位は擬スピン表現を用いて異方的フント結合で表されることを見た。

それとともに、 f電子の局在的な軌道の形から同じ軌道 αには大きなクーロン斥力が働く O そして

f電子は同じ局所的な対称性を持つ伝導電子と混成する、と仮定するo 交換相互作用は f2の結晶

場準位を議論した際に含まれているものとして扱う O そのようにして、考えるべきハミルトニア

ンは、「二軌道アンダーソン模型+異方的フント結合Jということになる O

H = Hc + Hloc + Hhyb + HHund (2.12) 

Hc =乞匂C;dkαμ (2.13) 
kαμ 

H10c =乞EJaf1μfαμ+乞UαnJatnJo.↓+UAB L nJAf'nJBν 
(2.14) 

μα α μν 

H榊=乞[九αCkαμfαμ+h.c.] (2.15) 

kμα 

J土
(2.16) HHund 

ここで、 α=A，Bである O 以後、軌道の自由度に関しては α，s" ，Oを、擬スピンの自由度に関し

ては μグ?入，ρを用いる o この模型は、四橋らによって、 URU2Si2の不純物系での非フェルミ液体

の起源の議論に用いられたものと同じものである [4]01軌道の時と全く同じように (2.12)に対し

てNRGの方法が適用可能である(独立な 2種類の伝導電子バンドを対数離散化すればよい)。た

だし、 2つの軌道AうBの伝導電子のバンド幅をフェルミ面を中心に 2Dとし、状態密度は一定と

する o Dで無次元化された NRGハミルトニアン Hは次のように書ける O

H Hc + Hhyb + Hf + HHund (2.17) 
。。

亘c = ~二乞 Ltnα [jJαμん+1αμ 十 f~+l CtJ.L fnαμ] (2.18) 
α μn=O 

島ゅ=乞乞りα[j!lαμんαμ 十 fJαμf-叫 (2.19) 
αμ  

Hf 乞乞E!o.f!lCtJ.Lf-1αμ+乞Cαf!lCttf一同f!lα↓f-1α↓
α μ α 

内

i
門

iヮ“
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+UAB I: f!lAJjf-凶 f!ゅ f-lBv (2.20) 
μν 

HHund =ーがえ 81-今[出十回l (2.21) 

表記は一軌道の時と同様である。繰り込み変換を考える時には(1.79)のHf→Hf+ HHundとす

れば良い。 (2.17)を図示すると図 2.7のようになるo

f -electron conduction electron 
，固 ，、 町、

A r "'¥ tOA r " t1A r ¥ 
orbitA' 工l~-~'\ ゐA)-~-' flA t-~\ ιy 

0巾itBEJGbGfG
図 2.7:(2.17)の概念図。伝導電子はそれぞれ異なる軌道で混成する O

2.4 固定点での有効ハミル卜ニアン

この節では (2.17)の低エネルギーでの安定な二つの固定点について説明する。 (2.17)は近藤効

果 (f電子と伝導電子が一重項を作る)と、結晶場一重項との競合が起きる模型である。つまり二つ

の安定な固定点は

1.近藤一重項固定点

2.結晶場一重項固定点

である O この二つの問の微妙なパラメータ領域において 2軌道近藤模型と等価な非フェルミ液体

(NFL)の不安定固定点が存在する [4]0エントロビーを計算してみるとこのことがわかりやすい(図

2.8)0二つの固定点の描像は図 2.9、図 2.10のようになる。

まず1.5節で、行ったことと同じように、近藤一重項固定点での有効ハミルトニアンを考えてみ

るo この固定点でのエネルギースペクトルは、偶奇の入れ替わった自由電子のエネルギースペクト

ルであるo また、演算子 foαμ 等は(1.120)(1.127)と同様の形lこ表せる O そのことから各軌道に対

して、1.5節で考えた演算子θ1，ο2が存在するというのは容易に想像できる O それらを ο1α，ο2α
と書く O これらだけでは独立な 2つの不純物がある場合と変わらないので、軌道間の相互作用の

項が存在するはずである。ところで、系の対称性は、

・各軌道での電荷保存則
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--11トー Jz=-0.003

.… Jz=-0.007 
&リ Jz=・0.03

一号ドー Jz=O.Ol

3.0 

2.0 

0.5 

1.0 

2.5 

1.5 

%
。
-h円問。ぉロ凶

-
E
E
A
 

A
U
 

l
 

Aυ Q
U
 

lE-3 
TID 

lE-4 lE-5 

0.0 

図 2.8:エントロビー v.s温度 2軌道近藤模型の NFL固定点ではがog2であることが知られて

いる (Jz= -0.007…)。ノfラメータは EA= -0.6う EB=-0ム UA= UB = 2.0， UAB = 0.4， VA = 

VB = 0.2， /士=-0.020 

G G G 
「一寸 l 

GOO-

CEFsinglet 

orbitA 

orbitB 

図 2.10:結晶場一重項固定点での描像図 2.9:近藤一重項固定点での描像

このような対称性を満たす項は次の形で

-全擬スピンの Z成分の保存則

である。繰り込み変換の固有値 A入 <1で最も大きく、

ある O

(2.22) 

(2.23) 

(2.24) 

(dAμんAμ 一 l)(JJらB品，JOノ

j(心f附一fJA↓fOA↓)仏f附一fJら仏ω川B剖d川↓JρfんO臼叫B叫↓

;[ω叫川B↑十fJA↓f川 Jmf叫

ハ同
U

門，

iつ山

03 

04 

05 
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03は電荷-電荷相互作用、 04はイジング型の擬スピンの Z成分で書ける項、 05は擬スピンの xy

面での相互作用項である o O3， O4ヲθ5は、 f2状態のエネルギー準位の構造から生じたものであり、

異方的フント結合という相互作用の形で準位を再現したこととは無関係である o これらは全て 01

の固有値と同じ固有値を持つことがすぐにわかる o

以上の 7つで近藤一重項固定点での有効ハミルトニアンを作ることができる。それらの係数例

を以下の様に書いて有効ハミルトニアンとする O

HY/ H* + 6HN (2.25) 

6HN = A(N-1)/2~ 乞 [ijαο1α +ÛQÔ刈 + UABO3 + Jzο4 + J;3:O5 ~ (2.26) 
kαニA.B J 

この形の有効ハミルトニアンは [11]において、二不純物近藤模型の NRGによる解析に用いられ

たものを拡張した形である。異なる点は、

・電子正孔対称性がない。

・軌道間の相互作用が異方的である O

の二，点である。 ο1α?ο2α をgαμ等であらわした表式は(1.131)，(1.132)と同じなので(αf→αネ等

と書き換える)、以下に 03，04，05の表式を挙げておく(付録A)。

οα3 = A-一山)ε [いα叫1Ltρペα叫叫1Ljんg
ijkl 

+川仰川Ajμ一巾iゐ計J戸んh
x[α吉Aん帥+向叫五川川IgLんνbかJノ)

+ 同 katlhBkPωゆg卯Blルν一α 量ムkα 己ムM叫l戸lhk仏Lかμ山hB卸肋叫Iルv]] 
+αB凶A一仰山一吋l吋)玄 [トαILiα叫ILLjA.gιgι九i

+川αIL3川 ω 一αえ叫んμhAjJ.L]
+αAA一(N-1)乞[dAふνgBlμ+陶叫古~

kl 

+DαMSlhBMBlu一 αるんlhんhBlV]

+ const. 

οα4 = A-一(N 一1り)~乞: f千引?引[何α叫1Ltα叫1L3Aんgι;t山 3川μ+吋β向刈叫α441Ltια
ijkl 

+川α13Mω-巾 2んphAjp]

x/αBkαBAKJBlu+fノαBKαBlgBkvhBliJ 
I~.+ ~.+ ~ t I ;-;~.+ ~. -~ t /...↑ 

+同katlhBkPgBlvー αムaBlh kkl7hBlP] 

O5 = A一(N-l) 乞 ~[αlt叫ん

+川io:1jhA判柳 +αAi州，l山
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| ↑ 一一↑ ι↑
XIαBkαB向 kβgBlj.L+μαBkαBlgBkβh'Blβ 

+同kCX~lhB仰い +αおα品川Blμ] (2.29) 

(N+l)/2 

αα=  -A一一 ε[αど-G21+2sinh(γαlnA)占刊州問

(2.30)内の Kα，γα はー軌道の時の(1.116)(1.125)と同様である o

エネルギースペクトルの解析は、一軌道の時と同様に 8HNの一次摂動で良い。表 2.5にその期

待値を示す。取り扱う状態はあ1μ，hslvで構成できるものだ、けに限った。それでも、低エネルギー

のスペクトルはほとんど全てこれらの状態で尽くされる D

結晶場一重項固定点においても、実は有効ハミルトニアンは (2.26)と全く同じ形になる o 一軌

道の時と同様に、 (2.26)がどの程度固定点の近くで数値計算により得られたエネルギースペクトル

を再現できるか、を表2.6に示す。 1軌道の場合よりも格段に精度が落ちているが、これは残す状

態数が2軌道にすると現実的な数では不十分であるためと考えられるo また NFLの臨界点に近づ

くにつれ精度は悪くなる o UABは3章で見るように、 f電子の電荷揺らぎが抑えられたパラメータ

領域では UABrv 0となるため、他の Cα 等よりも精度が相対的に落ちた。また、 C2α についても、

1軌道の時のような精度はでなかった。最も大きい誤差で約 10%のずれが生じた。しかし大部分

の状態については 1%前後の誤差の範囲でフイツテイングができた。エネルギースペクトルの再現

性は精度が落ちるが、有効ハミルトニアンのパラメータは真の値とほとんど同じであることが期

待される o なぜならここでは示していないが、残す状態数を多くしていった時に、パラメータの値

はほとんど変化せず、エネルギースペクトルの再現性だけが良くなっていくからである O 本研究

では大部分の計算は 3000個を残して行ったが、最大で 4000個の状態を残しても計算を行ったO
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指標 状態 (QA，QB，2S) dHN X A(N-1)/2 

1，2(1 ) 

9ghhlhL ALl11ισ σ σ σ 

(-1，0，1) 2tAα2hil一切Aα立(三 dH1)

3，4(2) (0ヲ1，1) 2tBαZdl+切Bα託(三 dH2)

5，6(3) (0，-1，1) 2tBα託η長1一切Bα計(三 dH3)

7，8(4 ) (1，0，1) 2tAα11dl+切Aα立(三 dH4)

9(5)hh古Jlll宮Jllrl'hLuhL↑ALL11↑ ↑ 

( -1，ー1，2) dH1 + dH3 + (U AB + }z/4)α立α託
10(5) 九1↓+hlJL↑] dH1 + dH3 + (UAB -}z/4 + j士/2)α式α孟
11(5) ↓ dHl + dH3 + (UAB + }z/4)α21α託
間 9) 、zhL1↓- h~l!j. hT1↑] (ー1，ー1，0) dH1 + dH3 + (UAB -}z/4 -J土/2)α2h託

(-1，1，2) CA~-2+2  
14(7)hAll[l↑

f

↓
hzg9llhLl1T

↑

1

吋

↓ 
ggL 

L 

dH1 + dH2一 (UAB-Jz/4)αA1αB1 
15(7) 

h古入
1け hldLJ dH1 + dH2一 ([;AB+ }z/4 -J士/2)αziα託

16( 7) dH1 + dH2一 (UAB-}z/4)α式α孟
川書けll↓gbI↑] (ー1，1，0) dH1 + dH2一 (UAB十 }z/4+み/2)αlhBi

18(10) 弘

9方マ
11
言前

1

「

1I↓9ghLA

↑

lL11
↑ 

↑ 

1 

T (0，0，2) dH1 + dH4 -2UAα立α立
問 (10) 仏1↓+glJL↑] ~+A 2-2 8H1十 8H4ー 2UAαIαA1

20( 10)
↓ dHl + dH4 -2UAα立α刀

21(12)
ヂ

hl1↓-glJLl↑i (0，0，0) dH1 + dH4 + 2(;Aα立α式
2 2 ( I I ) 

ggZ
方剖古

hL

た却

Au[叫[凶

g必

gゐ
h仏也hLLLL

叶

1↑沖

I1h 

T 

↓ 

(0，0，2) dH2 + dH3 -2(;Bα討α託
23(11)ら1↓+9T1!j. hT1t] dH2 + dH3 -2UBα話α五
24(11) dH2 + dH3 -2UBα討α孟
25(13)

ヂ
L1↓-dJL↑i (0，0，0) dH2 + OH3 + 2[;Bα京α妥

2 8 ( M ) 

9g

万マ

1AlA

↑言

1Iir1rA
↓9g9AA

↑

f 
B
↑ 
'3 

↑

f11 

↑ 

9 

↓ 

g 

(1，1，2) dH2 + dH4 + (UAB + }z/4)α立α長
29(16)LI↓+gldL1↑] dH2 + dH4 + (UAB -}z/4 + J.土/2)α立α長
30(16) dH2 + dH4十 ([;AB+ }z/4)α立α話
31(I7)7F L1↓-gldLJ (1，1，0) dH2 + dH4 + (UAB -}z/4 -j

士/2)αIh話
32 ( 1 8 ) 

g
仙方古
iM

川

[l9g1lLLA
IT1 
l
↑ 

↓ 

z 

(1，-1，2) dH3 + dH4一 (UAB -}z/4)α立α妥
33(18) い+ 911!j.hT1t] dH3十 dH4一 ([;AB+ }z/4 -J土/2)α立α託
34(18) dH3 + dH4 -(UAB -}z/4)α立α託

(1，-1，0) dH3 + dH4一 (UAB+ }z/4 + j土/2)α17α託
( -2，0，0) 2(dH1 + UAα21) 

26(14 ) (0う-2，0) 2(dH3 + らα計)
27(15) (0，2，0) 2(dH2 + らα話)
36(20) (2ヲ0，0) 2(dH4+CA41) 

表 2.5:各状態の dHNの期待値。指標の括弧内の数字は擬スピン空間が等方的な時に用いる O ま

た、 ωα=C2αUα 十 C2o:UAB
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N=30 

index 

I 

g 

3 

4 
5 

6 

7 

8 

9 

10 

11 

12 

13 

14 
15 

16 

17 

18 

19 

20 

tA =-23.460xA一(N-!}/2

tB =-11.413 xA一(Nー1}/2

UA = 75.964xA一(N-l}/2

UB = 41.300xA -(N-l}/2 

UAB =0.59724xA一(N-!}/2

J = 244.13xA一(N-l}/2

WA = 6.1620xA -(N-l}/2 

WB = 5.0998xA一(N-1}/2 

C2A = 0.79678E四 01

C2B = 0.11899 

WA/(C2AUA + C2BUAB) =1.0062 

1IJB/(C2BUB + C2AUAB) =1.0278 

表 2.6:有効ハミルトニアン (2.26)の妥当性。 Jz= J土三 Jの場合。この時は全擬スピン SA十 SB
で状態を保存できて精度が上がる O このパラメータでは近藤一重項固定点だが、結晶場一重項回定

点においても同程度の精度である o Wα もフイツテイングパラメータとして扱っている O パラメー

タは fJ.4= -0.5， EJBニー0.6ぅ[;A= [;Bニ 2.0，v.4= VBニ 0.2ぅ[;AB= 0.5， J = -0.04， Aニ 2.50 ;1犬

態は 4000個を残して計算を行ったo U.4， UB，UAB，Jについては複数の状態から独立に計算し、そ

の平均値を用いている O

Hy;t -H* (数値計算) dHN(一次摂動) % 

伺 0.26998E-04 -0.26998E-04 input 

-0.11331E-04 -0.11331E-04 input 

-0. 11076E-04 -0. 11076E-04 input 

-0.27003E-04 -0.27003E-04 input 

-0.19871E-04 -0.19875E-04 100.02 

-0.12068E-05 ー0.12052E-05 99.86 

ー0.20271E-04 -0.20269E-04 99.99 

-0.93231E-04 -0.93227E-04 100.00 

-0.91965E-04 -0.91969E-04 100.00 

-0.10909E同 03 国 0.10711E-03 98.18 

-0.41405E-04 -0.43386E-04 104.78 

-0.90056E-06 -0.89812E-06 99.73 

-0. 14228E-05 ー0.14289E-05 100.43 

-0. 14086E-05 -0.14223E-05 100.97 

ー0.14467E-05 -0. 14326E-05 99.03 

ー0.19815E-04 -0.19808E-04 99.96 

.ー0.93206E-04 ー0.93197E-04 99.99 

-0.20128E-04 -0.20127E-04 99.99 

-0.92648E-04 国 0.92647E-04 100.00 

ー0.58757E-06 ー0.58923E-06 100.28 

っ、uoδ つ臼
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2.5 物理量の表式

比熱等の熱力学量の表式はー軌道の時と同様の方法で計算される O ここではその結果を挙げて

おく D いずれの結果も低温での表式である o

比熱:

41[2 ゆ(KA) l'ゆ(KB)，
C/T = CO/T +一一[-tA一一一 -tB一一一l3AA L -.'1 2 2 

擬スピン感受率:

ト 0 ， "， r l'ゆ(Kα) ，ぁ (1+ A-1
) rゆ(K，α)12)

χs χs十 ) ~ - rαーご寸一一十 Uα |一一一一一 I ~ 
，、。ム-:'r> l ~ 2AA 8 L AA J J 

α=A.B 

子 1+A-1ゆ(KA)ゆ(KB)
η16Al  

電荷感受率:

， ' "  r .，ゆ(Kα) ぁ (1+ A-l) rゆ(K，α)12) 
Xc χt十 )， ~ -rα一一一 -uα |一一一一一| ト

しム.J l 乙AA 8 L AA J J 
α=A.B 

ρ1  + A-1ゆ(KA)ゆ(KB)
-UAB-ーっ ，12

孟 '~A

ウィルソン比:

R 41[2 T(χs - X~) 
-

3 C-CO 

-11+A-ICAct2(KA) -Jz/2ゆ(KA)ゆ(KB)+ UBct2(KB) 

4AA らゆ(KA)+らゆ(KB)

(2.32)に関して、横方向の帯磁率の場合はみ→ J土と置き換えればよい。

A
生

口凡
Uつ中

(2.31) 

(2.32') 

(2.3~~) 

(2.34) 
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第3章 二軌道局所フェルミ液体論

ここでは、ダイアグラムの方法を用いて、軌道が2個ある場合の局所フェルミ液体 (LFL)での比

熱、帯磁率、等の表式を導出する。多軌道アンダーソン模型のこのような議論は、 d電子系を念頭

においた議論が70年代になされた [12，13， 14]0異方的な場合の現象論は [7]でも議論された。 .f2

模型を念頭におく本研究でもそこで、の議論に沿って考えることができるo

3.1 ダイアグラムの方法の準備

この章で考えるハミルトニアンは二軌道アンダーソン模型を一般化した以下のハミルトニアン

である o

H = 乞EkαclασCkασ+乞[九αc;Jασ+h.c.]

+乞(Efα- ðh~)叩 (3.1) 
ασ 

Hint = 乞乞 AσlAJFJ2534fs叫んσ3 (3.2) 
α。γ6σiσ2σ3σ4

ここで、 α，s，γ，dは軌道を表し、 σtはスピンを表す。また相互作用項Hint.は摂動展開の便宜上以

下では対称化したものを使う [29]。すなはち、

J dtHint = 乞乞 jJdt1 dt2dt3dt4 
α向6σlσ2σ3σ4

f~σ\ (tI)。σ2(t2) r~~J:J~~ 4 (tl， t2， t3， t4)んσ4(t4)ん3(t3) (3.3) 

と書く。ここでrfnZ4(tlj2，h，t4)は (tl，α，σdと(t2，s，σ2)及び、 (t3，γ，σ3)と(t4，O，σ4)の入

れ替えについて反対称な関数であるo 絶対零度での f電子グリーン関数は対角項のみ残って、

句σ(t) = -i(T[JOCT(t (3.4) 

l 
(3.5) G?σ(ω，dh) = 

ω-Efα + ðh~ + i~αsgn(ω) -L:~(ω ， dh) 

ムα=πpα(fp)l;; (3.6) 

ここで、 lいは一定と単純化した。 fðhJ は記号的に óh~ の全ての成分を表わすものとする o また

23(叫 dh)は f電子の自己エネルギ一、 Tは時間JIIi!J予積を表す。

F
h
u
 

口

δっ“
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3.2 熱力学量

「系はフェルミ液体状態にあるjということを仮定して議論を進める [30]0このことから準粒子

のエネルギーは次の方程式の解である O

ω=勺α-dh2+23(ω，dh) (3.7) 

ω とdhが小さいとして自己エネルギーを展開すると、

Equasl 
ασ 

αゃ dzα(0，0)β
= Z~(Efα+ ~~(O ， 0))ーら>)15αβんσ/- σ バ )ðh~， 

r;;:' dðh~， 

zα ーは δ~~(O ， 0l)一1
σ1δωy  

(3.8) 

(3.9) 

Z3はスピン σ、軌道 αのf電子の繰り込み因子であるつフェルミ面付近の状態密度は次のように

書ける o

ヰσ=ρ予σ生&=(Z3)切 σ
ULασ 

l ムα

π(εf + ~~(0))2 +ムα2

(3.10) 

ρ手σ

α軌道による f電子の比熱は、

ασ z
 

σ
 

α
F
 

ρ' 

M
一3一一

α
 

C
 

(3.11) 

となる。

次に帯磁率と電荷感受率を求める C 前者の場合は ðh~ → σh/2、後者の場合は 5h~ → μ/2 とす
ればよい。磁化mα は

m" =α寸，qu槌J/α↓Eq~出i。 '''FLα↑ VF α↓ 

/δ~t(O， 0)θ~î(O ， 0) 
=ρ予(-1+ 一 )h (3.12) 

、 θhθh

ここで、磁場がなければρ予σ=ρ予である D フェルミ面付近の粒子数変化 6N.αd同様に、

ðNα=να↑Equ剖i+να↓E~~硝i
I VF α↓ 

α/θ~t(Oρ) ， å~î(O， 0)、
=ρ予(-1+一 +)μ(3.13)、 θμδμ ノ

よって、帯磁率、電荷感受率は以下のようになる D

2X~ 
dmα ーαr1θ~t(O， 0δ~ï(0 ， 0) 1 

一万五一-PPlJ..ー θ11，- T θhJ 
一 dNα_s r1 a~t(O ， 0)δ~ï(0 ， 0)1 

-EJ-rF li-0μ-δμl  

(3.14) 

2X~ (3.15) 

これらは元の変数を用いて次のようにも表せる (s:-，c:+)。

2χααr  1 1γ(θ~~(円。)θ~~(りl)l
s(c) ρF/1-?2-lμ)/  

L “ τ\δðhd δðh~ /J 

(3.16) 
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最後に軌道感受率を考える o (ðh~ → αh'/2) 帯磁率等と同様に、

対 rb = _(攻守ナi-uyri)/hf

= rρLσ+ρ九一 (ρ↑ θ~~(O ， 0ρ↓ δ訪(0，0L)l (3.17) 
- L 2 ，fJFσθh' fJFσ 8h' ) J 

[ρLσ+ρら-~(ρLσむ叫(0， 0) 一 ρtO" Lß似う0L)] (3.18) 
2 2 州 δhrf， r 州 δhσF

のように表せるo

3.3 ワード恒等式を用いた計算

8hを無限小量として、その時の f電子グリーン関数の l次補正を考えてみる。

ここで

九t(t) = -L品川μ(t)ん(t)

6ω叫吋附G句dψψ;ご伊rf5ゲj?1吋円~川)(勺切(作的tの) = 5?6吋 出M仰州F刊廿判(何何T司[んんωσバO"(t作叫t

一 5?6吋 dt'仰州F刊廿明(何何T司[んんωσババ(付叫t

入押μ吋Jd出t'巾F

(3.19) 

(3.20) 

(3.21) 

Gtwo;fJL3σ4(tl，t2，t3，t4)= (T[んσ1(t 1 ) f s0"2 ( t2)月0"3(t3)札(ね)]) (3.22) 

は二粒子グリーン関数である O 二粒子グリーン関数は以下の関係で、完全なパーテックス

r2222(t;，t;，Fiji)と関係している。

twoαβγd 
σ1σ2σ3σ4 (tl， t2; t3， t4) G27σ3(t1 -t3)G~~0"4(t2 一九)-Gdσ4 (tl 一九)G~J0"3 (t2一t匂ω3) ) 

+iJJjμ弁介μt司仰;

× r:2!2匁C2:2(t4; ヲ t~ ，μ'パt; うJAt4;)G:;Z仏;3(μt; 一 t3)G2L(4-t4)
(3.23) 

(3.23)を(3.21)に代入すると、

仰が1)(t)=56h;fdtF(-G沿いFり (t') 

+iJJj戸介μt~仰;
×r:2:2匁拐22:弘2(t4;ラt4;Lμ，Jt4;Lυ， tιt~ω;)G:2:3詳fC，べ必巾(ο瓜仰t;ω;ω)G:2り;2;が(t~ 一吋 (3 μ判) 
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(3.24)をフーリエ変換すると、

仰が1)(ω)=5州

×FP!ρ7P35(ω ， v， ω ， v)G~~~，(ω)G~;入 (ν) ~ (3.25) 
4σ3σσ4μj  

となる。ここでdρ 三まである。 f電子グリーン関数はスピンと軌道について対角的なので

ðG~(I)(ω= 州G~(ω)]2 十 i[G~川/匂品川(ν)]2月初(…，ν)

ð[G~(I)昨=何-tfd?hM(ν)問お(ω， v， w ， v)

と書ける o よって、仏3→0の極限において、

δ~~(ω . r プ不=i I dv[G~(ν)12rm;(ω ， v， w ， 

(3.26) 

(3.27) 

(3.28) 

これが求める最初のワード恒等式である o (3.28)をダイアグラムで表すと図 3.1のようになる。

図 3.1:式(3.28)

これとの類推からすぐに ωについての微分も同様の関係式が成り立つことがわかる D 自己エネ

ルギー内のすべてのグリーン関数に外部振動数 ωを挿入し(閉じたループには自由にこれが可能

である(図 3.2))微分すると、

写!己ど丘2= i r d 吃 [附G吟仰;計ル仰川(か作例州νり刈州1)川)日r什]戸什2守r3公m;U訟3位~(いuω叫州りJ人Mげ川，バ，1/νソ
d μ入 μ入

(3.29) 

が成り立つ。第二項はグリーン関数にω=0で飛びがあるための寄与である(-~ImG~(O+) ニ ρ九)。
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ω+E了E，λμ 白)-1-巳["""E，ασ

ω α@  
ωασ Me ωασ 
B- ，v B-

俳句λμ

3・
白トE，ασ

(a) (b) 

図 3.2:2次のダイアグラムの例。全ての内線に ωを挿入する O

ω+e，E，λσ "，E， λσ E，-"， ασ 

な⑦ ωασ ωα4 怯 Beh・C'ln 、・ ωa(J な⑦ ωασ 
B- B-E・ 3・

ω+民λσ "， λσ ω-"，ασ 
(a) (b) (c) 

図 3.3: 2次のダイアグラムの例。 (a)(b)外線と同じスピンの内線に ωを挿入する o (c)交換項か

らくるダイアグラム。この時は外線と軌道は異なるがスピンは同じ内線に ωを挿入する o

また、閉じたループを同じスピンを持つようにも構成できる(図 3.3)。この時は外線のスピンと

同じスピンの内線に外部振動数ωを挿入することができて、

θE~(ω) 

δω 
i I dρデ[G~(ν)12F3333(ω， MU)+1ア[ImG~(o+)]r~~~~(ω、 0-<- ， W ， 0+) 

7r s-.-

(3.30) 

となる O さらに、閉じたループを同じ軌道の指標を持つようにもできる(図 3.4)。このときは外線

の軌道の指標と同じ内線に外部振動数ωを挿入することができて、

警w) = i f dV~[G~(ν)問UMU)+坪附州問料山ぅ0+)

も成り立つ。 (3.28)を使い、 ω→0にすると (3.29)(3.30)(3.31)は

。E~(O， 0) -L;て「A、μrα入λαλλ(0，0，0，0)+てL δ~~(O， 0) (3.32) 
δω σμσμ ，..." -， δh入

μ入 μ入 μ

δE~(O ， 0) Lρ会rα入α入(0，0，0，0) 乞δ2α(0，0) (3.33) 一 σσσσσ0，0，0，0)+δhλ  h 
θω 

入 入 σ

。E~(O， 0) -や>:ρFrαααα(0，0，0，0)+や>:
泥 α(0，0)

(3.34) 
θω μσμσμ ううヲ 。hαμ μμ  

と書ける O また、 (3.32)から (3.33)(3.34)を差しヲ|いて、

、‘l
，f
-

ハU

一
ヲ
-

川円一

ω

民〕
U

一θ
2
一

円ぴ一
θ2α(0， 0)θE~(O， O) 

-ρ手σr~~~~(o ， 0， 0， 0) +ρF-Fαωg(O， 0， 0， 0) +σ 一
σσσσθh~ ah~ 

(3.35) 
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OO+ El~αμ Eie， αμ 民一E，α 6 

③ ωασ ω3α・ σ'-@4B白ασ~ ωασ 官⑦ ωασ 
E- 】・ 3・E-

ω+弓αμ 只αμ E，ασ 
(a) (b) (c) 

図 3.4: 2次のダイアグラムの例。 (a)(b)外線と同じ軌道の内線に ωを挿入する o (c)交換項から

くるダイアグラムo この時は外線とスピンは異なるが軌道は同じ内線に ωを挿入する o

という関係がある。ここで吟 =0 ということも明示するために E~(O， 0)と書いている。又、パウ

リの排他律から r~~~~(o ， 0， 0， 0) = 0である o (3.16)を(3.33)(3.34)(3.35)を用いて表す。 (3.16)は

χαα-1 1γ(δE~(O: 0) :!: 8E~(0: 0L) 
s(c)ρF - = 2~\δõh~ δõh~ ') 

ρ σVU  

= ~{字引0) 士写 (θ鴻り320L)} 
υa u 

j写{(ず33勺土(rZ2，O))士(一 δ 官20)))
(3.36) 

と書けるので、 (3.36)の第一項は (3.33)、第二項は (3.34)そして第三項は (3.35)を用いて書き直

すと次のように表される O

2χ2c)ρ予-1
1 '""' r θ2α(0，0) 

) ~ ~ "'~~\V ， VI _ -=[ImG~(O)]r~~~~(O ， 0， 0， 0) 
2ム..Jl 8 

よって、

と表せる O ここで、

土(θzrOL_~[ImG~(O)]r~~~~(O， 0， 0， 0)) --=-[ImG~(O)]r~~σ~~(O ， 0， 0， 0) ) 

(即川 J - ーー ¥ 一三 一て[ImG~(O)]r~g~~(O ， 0， 0， 0) ) 
aw π /  

χ?= 守(zα一l+f22-fzd)

χ?= 千(zα一l-F32-的

F33=ρ~r~~~~(o， 0， 0， 0) 

fア =ρ予(問~(川州+問'g(O ， 0，0，0)) 

F2fd= ぷ(F233(川 0，0)-r~~~g(o ， 0， 0， 0)) 

G~(O) = G~(O) 

r~g rg~ 

r~α= rαQ 
σσ'σσ' 

rα~， rα行
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を用いた。また、 2x(3.34)-(3.32)を使うと、軌道感受率は (3.18)より、

[ふ+ρLσ-~(ρ~a Lßa~J;!?Ol_ P}a LsθI;;(O， 0)¥ 
2 2σ 州 θhσrσ 州 θftf， j

[ι;ρ九即位t(削)や↑…
_'-;a~2 δω +2Lρん叫σμ(0，0，0，0)

μ 

2x~rb 

δヰ(0，0) ゃ、 ω ¥
-L-LρMσμ叩(0，0，0，0))

μ入

一

ρらや/ θ~;(O， 0) ャ~ nl以
717J(-2θω -2Lρ日σ仰(0，0，0，0)

μ 

δ対(0，0) ゃ λ.AJA/" " " ，，' ¥ 1 
δ)  :P九 σ叩(0，0ヲ0，0)) J 
ω"'--/J  

μ入

今(♂一1ー叫+fj↑)+今(z-l--1 _出+円↓) (3.47) 

(3.48) 

(3.49) 

となる O もし、各軌道の電荷感受率と軌道感受率が抑えられた領域を考えれば、

rα? σσ 。
-A

え
え

一

乱

S

ゐ

~r 一

が成立することがわかる O この時に独立な量は、 Zα とffであり、一軌道の場合と異なり系の性

質は z'" TK だけではスケールされない。

可
l
よ

ハ叫
Uつ]
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第4章解析結果

4.1 繰り込み因子と準粒子間相互作用

比熱の表式を NRG(2.31)とLFL(3.11)で比較すると繰り込み因子ゐは次のように書ける (ρ予
はバンド幅Dで無次元化されているものとする)。

α AA 
(4.1) FG広;

(2.32)と(3.38)、(2.33)と(3.39)を比較するとバーテックスは次のように書けることがわかる o

ー (1+ A-1
) rゆ(K，α)12 

ρ%r~g u，α |一一一 (4.2)
4 l .AA J 

rl'rα& ー l+Aー1ゆ(KA)ゆ([(B)
ρFr~m = U AB-=-一一-

4Al  

α~αδ }z 1 + A-1ゆ(I(A)ゆ(KB)
ρ何日=一一一.?
r -u. 4 4 AA 

(4.3) 

( 4.4) 

準粒子間相互作用はこれらに zα引を乗じたものであるo よって、準粒子間相互作用 F's(状態密度

をかけると不純物問題におけるランダウパラメータに対応する)は

-円iααα Z α :T α α α α ー一 (1 +A-1
) U，α (4.5) 

dσo' - 4 l~ 
α 

-Fs AB 
一

ZAZB r r~!IT-!B + r~!1T1B 1 = 1 + A -1 ~ ~B (4.6) B σσσσσσσσ 4 Li 
AtB 

Fα AB ZdZn rr~~_~B -r~P~Bl ー 1 + A -1 Jz/4 (4.7) AZB σσσσσ6σ。 4 Li 
tAtB 

‘FeAxB-一- r~p~B = 1 + A -1 J土/2 (4.8) Z;¥ZB σO'O'σ 4 i，J 
t，4tB 

という形になる。 (4.8)は (4.7)との類推から定義した。ただし本当の意味での準粒子間相互作用

F11β が (4.8)で書けるかどうかは明白ではない。なぜなら、 LFLで帯俄率の横成分を求めると、

インコヒーレント部分の寄与が残り、 Z成分のように NR.Gとの対応関係がつかないからである。

またパーテックス部分は全ての振動数を O(フェルミ而上)としたものである。 (4.6)(4.7)( 4.8)の係

数は

間ザYAVyurdl=Mll;υjiNV+叫 -M1J)付叫J仰!:!+山~)
と書-けることからくるo ここでuは異軌道問準粒子相正作用で、 ψ，N，Sは準牧子の消滅jrrr鈴子、
各軌道の全粒子数、スピン演算子である。以下に種々のパラメータにおいてゐと F'sを計算した

結果を示すo {/tは計算することも可能であるが [15]、本研究では計算時間の短縮のため有効質量

つ山ハ同Uつ臼
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J (a) 

図 4.1:(a)zα/ρF v.s.J 0 (b)準粒子間相互作用 v.s.Joフント結合が等方的な場合。パラメータは

EA = -0.6， EB =ー0.5，UA = UB = 2.0， UAB = 0.4， VA = VB = 0.3。また、 UAB= 0.0， Jニ 0.0

とした時の近藤温度 Ti?三 1/χ?はT:= 1.075E-2，TJl = 1.813E-2である。

に比例した形で求めるにとどめる (zα/ρ予 α l/m~) 。

等方的フン卜の場合

図 4.1(α)は j2の結晶場準位の励起状態の二重項 f5と一重項 r3が縮退している場合のゐ/局、

と、図 4.1(b)はランダウパラメータ J(Jz= J土)のグラフである O 臨界点は Jc= 0.81…であり、

Zα/ρ予r-.J IJ -Jcl2で Oになる。このことはこ不純物近藤模型での結果と同様である [11]0zα/ρ予
は、励起状態のエネルギーを高くしていくと (JをOから負に大きくしていく)、臨海点へ向かつ

て単調減少する O また臨界点に近づく手前で、異軌道聞の準粒子相互作用 F:B;Fe~B がピークを

持ち、同軌道間のそれに比べて大きくなる領域がある(図 4.1(b))0J = 0では独立な二つの不純

物模型となるので、 F112)=0である。 (3.49)で見たように、 FfB~0も確認できる。図 4.2は図

4.1と同じパラメータにおけるウィルソン比である oRA，RBは各々の軌道のみの fα，U，αから計算

したウィルソン比である O 臨界点で Rrv 0だが、 RA，RBはほとんど変化を示さずに"，， 2となっ

ている O このことはすなはち 4rzα~九 r-.J TKo. であり、 Jだけが大きく変化することを示す

(RA十 RB=F R)。このことも二不純物近藤模型の場合と同じである [11]0

っリハ叶u
qノい】
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異方的フントの場合

図4.3(a)(b)は]2の結晶場準位の励起状態の二重項fsと一重項むが分裂している場合の zα/ρ乱F

と}z(l土=const.)のグラフである。臨界点は }z"-' -0.02であるo 励起状態 fsとf3が f4と縮

退している場合が }z=-J土=0.04の点であるo その点で有効質量は最も軽く(図 4.3(a))、励起

状態のエネルギーを高くしていくと、単調に減少するo この振る舞いは等方的な場合と同じであ

るO FAB は異方性を反映しているが、臨界点に達する前に極大値を取ることは等方的な時と同様
(ex) 

である。また臨界点手前では FZ)>Ffα となっているo}z > 0.04( = -1:1:.)の時は、日二重項

が基底状態となる領域である D みを大きくしていくと 8=1の2チャネル近藤模型に漸近してい

くので、 FABは急激に小さくなる。また、 FfB<Oもそのことと合致する。ウィルソン比に関し

ては等方的な場合と同じく、独立な寄与 Rα ，，-， 2であるが、全体としては臨界点で R，，-， Oとなる

(図 4.3(c))。

図4.4図 4.5は、他のパラメータは図 4.3と同じまま、混成の大きさを変化させた場合の zα/ρ予，F
とJz(J士=const.)のグラフである D りαを小さくしていくと(つまり近藤温度を小さくしていく)、

臨界点がど→みとなる。更に小さくすると、み>ーみにもなる o Jz，i-:t.のピークの構造は大

きくは変化しない。

図4.6図4.7はりαを一定に保った時の、 Zα/ρ子Fとみ(J土 =const.)のグラフである O 基底状態の

一重項じと励起状態の一重項むの間隔を一定にして、励起状態の fsの準位を図 4.4図 4.6図4.7

で変化させている O 実際には }zを変化させると ]2の全ての状態の準位が変化を受ける o UABを

変化させることで f3ぅf4の準位を一定にすることができるが、 UABの変化による準粒子相互作用

定数と繰り込み因子の変化はほとんど無視できることからここでは UABも一定で計算している。

図4.3-図 4.7の横軸を (Jzーと)/ムc= -(ムームc)/ムcに、準粒子間相互作用を Jz=-1:土の値

で規格化したものを図 4.8に示す。全てのパラメータの線が一本の線に良く乗っていることがわか

るo ただし、臨界点から離れると一本にまとまらない。このことが数値誤差なのか本質的にそう

なのかはここでは明確に示すことはできなかった。臨界点付近ではやはり F22)~(ム一九fと

なっている。ここでは J土を一定に保ってみを変化させた場合であるので、図 4.1の線はこのよ

うにスケールされないD また (Jz，J土)を様々な方向から変化させた結果は定性的に図 4.8と同じで

ある O つまり、二重項日が一重項じよりエネルギーが高い時に、近藤一重項側から臨界点に近

づけると、 Ffα は単調に減少しqz)は極大値を取る、という振る舞いである。

F
h
u
 

ハ吋
Uつ臼



服部一匡

0.0 

F 

0.01 司‘Jnu 
ou 

、‘，，ノ'o 
J'a

・、、

今
ム

A
U
 

A
リ Jz 0.04 

(a) JZ 

図 4.4:(a)zα/ρ予VS}z (b)F vs }zo (a)(b)ともパラメータは EA=ー0.6，EB = --0.5， OA = 

OB = 2.0， OAB = 0.4うりA= VB = 0.22 J士=-0.040 臨界点々 '"0.022 

PFlz 

0.00 

0.002-

、、

、
A 、、、

d
G
I
 

、
~ 

十広lzA
0.00叫 1

ーb- PS'FZB 

0.03 

(a) 
Jz 0.04 

0.03 

、‘.，ノ
'
h
U
 

〆，，‘、、
0似 Jz

図 4.5:(a)zα/ρ予VS}z (b)F vs }zo (a)(b)ともパラメータは EA= -0.6， EB = -0.5， 0 A = 

OB = 2.0， OAB = 0.4， VA =りB= 0.20 J.土=-0.04。 臨界点 J~ '" 0.035 

0.01 

0.030 

0.02~ 

0.02 

0.015 

0.010 

0.005 

0.000 

-0.005 

-0.010 

0.01 

(a) Jz 
0.00 

(b) Jz 

図 4.6:(a)zα/ρF vS}z (b)F vs }zo (a)(b)ともパラメータは EA= -0.6， fB = -0.5ぅ U，4= 

OB = 2.0， UAB = 0.4，川=りB= 0.22 }c:l = -0.030 臨界点)~ '" 0.007 

-296-



数値繰り込み群によるf2不純物アンダーソン模型の局所ランダウパラメータの研究

広;ZA
5}ZB 

-圃ートー

0.0 

中
-t::-0.02. 

0.01 凸
U

、.‘E
E
/

A
U

、.J
o
f
t
-

-0.01 
-0.02 

-0.02 
0.02Jz 0.01 

(a) 
-0.01 -0.02 

図 4.7:(a)ゐ/ρ予vsJz (b)F vs Jzo (a)(b)ともパラメータはむ=ー0.6，fB = -0.5， U A = 

UB = 2.0， UAB = 0.4， VA = VB = 0.22 J土=-0.020 臨界点 J;~ー0.008

〆B

F.: (L¥ = 0) 

2.0 

F 1.8 

kth=0):: 
『，，
F
"
u

》'，
a
1
内‘リ
u曹
「
吋

a
a守

aa.守'
a凋
幽
噌
τ
a
n
"匂1
a
n帽守τ
 

ロ

o
a
v
o

6ヂ
δ!JO

~ 
J 

ロ

00 

A 

O 

ロ 4.7
o 4.6 
f::，. 4.4 

" 
4.3 

<> 4.5 

1.2 

1.0 

0.8 

0.6 

1.0 0.5 

F

‘E
 

A
--
C

 

M

一一
A
品

A
一

LD 

-0.5 

O 
It. 

O 

-1.0 

とお

1.0 0.5 

L¥ -L¥c 

L¥c 

-0.5 

0.4 

0.0 

-1.0 

0.2 

ふ&
~ 

2.0 

1.8 

1.6 

瓦1.4

K弘=0) 1.2 

Adgb  
~ _v<r 0 
oi ，..<;)- - - ~ 

ゐJ 宅L

2.0 

1.5 

~0.5 
11';ね=0)10。 o F 

~ 
0 

♂ 

ロ

00 

O 

ロ 4.7
o 4.6 
f::，. 4.4 

" 
4.3 

<> 4.5 

0.8 

0.6 O 
ロ 47 
o 4.6 
f::，. 4，4 
マ 4.3

<> 4， 5 

ーoラ

ー1.0

0.4 
ー1.5

~ 0.2 

1.0 0.5 

F
‘

圃
A
一

ハU
H

C

O

ニA
A
一

-0.5 

0.0 

-1.0 
1.0 0.5 0.0 

d. -d.c 

d.c 

-0.5 

-2.11 

-1.0 

図 4.8:凶4.3-[~J 4.7それぞれをスケールしなおした時の準粒子間相互作用 O

円

in叶
Uつμ



服部 -匡

A • I .--( .1 ，.----
13 

A 、LI ¥，ノ 13 

14 
15 

B Iυ--¥1ノー 15 rh AU  B 14 

.fz>ーJ士>0 (a) -J土>.fz (b) 

図 4.9:異軌道間相互作用がj2結晶場準位とともに大きく変化することの描像。 (a)二重項が結晶

場基底状態の場合。 (b)一重項が結晶場基底状態の場合。

ここまで見てきたように、同軌道間の相互作用 Ffα は励起状態の準位を上げていくと、単調に減

少するが、異軌道間のそれはどのパラメータにおいても繰り込み因子がOになる臨界点に達する

前に極大を示す。このことは次のように解釈できるo

Jz> -J士>0の場合:

この時、不純物サイトの f電子は強磁性的な状態が支配的である(図 4.9(a))。このこととと伝導電

子と f電子の間に働く近藤効果を考えると、 f電子と混成する伝導電子には仮想的な不純物サイト

へのホッピングにより、強磁性的な相互作用が生じる事がわかる O

-J土>みの場合:

この時、不純物サイトの f電子は反強磁性的な状態が支配的である(図 4.9(b))。このこととと伝導

電子と f電子の聞に働く近藤効果を考えると、 f電子と混成する伝導電子(10サイト)には仮想的

な不純物サイトへのホッピングにより、反強磁性的な相互作用が生じる事がわかる D 仮想的なホツ

ピングを考えれば、この相互作用の大きさは不純物サイトの反強磁性を安定化すればするほど増

大するのは明白である O つまり、 Jz< 0→ Jz > 0， j士→大、となる。ただし特別なことは、あ

るJzぅJ土において、この系が非フェルミ液体の固定点を持つことである D そこでは準粒子描像が

破綻し、従って zα → 0主なる。準粒子間相日乍用は MSF1x)なので不純物サイトの反強磁性を

安定化することからくる寄与を打ち消して p~B → 0 となるのである O よって、この二つの寄与
α(ex) 

がちょうど措抗する占ドおいて pAB は極大値を取る。…』 α(ex)

同軌道間準粒子相互作用に関しては、このような異なる軌道の f電子の相互作用に強く依存する

ようなことはなく、 JムJ土にはあまり依存せず、臨界点で Ffα → 0になるのはゐ→ 0になるこ

とからの寄与だけである(各軌道のウィルソン比からも明らかである)。
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擬スピンから全角運動量表示ヘ4.2 

(4.9) 

(4.10) 

(4.11) 

(4.12) 

( 4.13) 

以上の結果を元の角運動量表示へ戻してみる O

F-
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ι

一
j
j

l
u

百
九
2
m
L
!

一争

一+

打 AA
~α 

円 BB
d晶 α

T.可AB
~α 

7づAB
晶 ex 日

一
口
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(4.13)はFfB~0であることからくる D また、 (4.9)(4.10)( 4.11)は角運動量の z成分を保存する

散乱であるが、(4.12)は保存しない。これは (2.10)のように、 f2状態での xy面内で、の異方性のパ

ラメータを f電子の相互作用の形にして取り込んだためである(異軌道間相互作用の形で取り込む

ことは必ずしも必要ではない。 f2状態での準位を再現すれば準粒子はそれを感じて (4.12)の形の

相互作用をすることになる)。また、 (4.12)が最も大きく増強されることは注目すべき点である O

本研究の結果を考慮すると

F5 -1 

(4.14) 

という関係が見られる O 準粒子聞の相互作用を格子模型について、大まかに見積もると最低次の

相互作用で図 4.10のようなものが存在する O これらの寄与により

F21B>max(F衿 FH)>F村 ~-F3t>min(F持，FH)

( 4.15) 一(FL+FHq(手)(q)

F持 一 2F3jF3千円(サ)(q) 

F、d
r、dV:~(q) 

1守主(q) ( 4.16) 

ここで χ~(手)(q)はん=土をの準粒子のバブルである。 (4.13)より(4.15)は引力的で(4.16)は斥

力的な相互作用になることがわかる。これらを用いて f2系の格子模型の有効ハミルトニアンを構

成し解析することは今後の課題としたい。

F、d
p、d

)
 

・0(
 

図 4.10:(a)誌の相互作用。 (b片手の相互作用。
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第5章 まとめと今後の展望

本研究で得られた結果をまとめると次のようになる o

結晶場一重項基底状態を仮定した時の ]2不純物アンダーソン模型を数値繰り込み群を用いて解

析したo裸の相互作用定数は、向軌道聞のク「ロン斥力が異軌道聞のクーロン斥力、交換相互作用

に対して十分に大きいにもかかわらず、非フェルミ液体の臨界点との兼ね合いにおいて、低温で形

成される準粒子間相互作用の大きさが、同軌道問のもの (F~α) に比べて異軌道聞のもの (Ff?Fr)

が強く増強されることがわかった。またその異軌道問相互作用は ]2状態の結晶場分裂が起源と

なっている相互作用である O

このことは、低温での有効的な格子模型を構成するための出発点となると思われるo つまり、準

粒子は裸のバンド幅に繰り込み因子を乗じた程度の有効的なバンドと相互作用定数を持つが、 ]2

の問題においては、 ]2準位が誘起する異軌道間相互作用(必ずしも回転対称性はない)が、結晶場

の大きさにより増強される領域が重要になってくると思われる。

今後の問題点

・本研究では ]2状態の結晶場準位を J= 5/2の3つに分裂した 11状態のうち二つしか用いな

かった。このため、 ]2準位の二重項 (fs)の全角運動量は J=4とJ=2が混ざったものと

なっていた。 u系を念頭におくと ]2状態は、フントの規則から J=4のヒルベルト空間だ

けを考えて良いというのが一般的であるoJ=4の状態を構成するためには、使用していな

かった Jz=士3/2の状態を含めなければいけない。また、このことで本研究で得られた結果

がどの程度影響を受けるかというのは未確認の課題である o

• ]2状態の結晶場準位を表す際に、直接の計算には用いていないJ=iの状態の効果タ12状
態の一重項を再現した。 J=2だけを用いる模型において、どのように 12状態の J=5の

成分を取り込むか、という問題はさらなる議論が必要であると思われる。

・有効的な格子模型を構成する出発点となると書いたが、どのような模型を仮定すれば、実際

に実験で報告されている物性を再現できるかという問題は今後の課題である o 4.2節では大

まかな見積もりをしたが、超伝導揺らぎに FABが効いてくる可能性もあるo 局所近似での

(揺らぎの波数依存性を無視した)]2系物質の超伝導が[26]で議論されている。そこでは裸の

クーロン相互作用からの RPAを用し、た議論であるが、本研究の結果を用いて議論すること

もできると期待する。
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付録A 演算子のN積

付録Aにおいては、 foμ，Jrμ，A1μなどで表された演算子 Oiを自由電子の基底 giμ，hiμのN積の形

で表す詳細を述べる。 N積にする理由は 1.1で述べたように、 NRGでは各ステップの基底エネル

ギーを差しヲ|いているためである o N積にしておくと、このようなあいまいな一定のエネルギー項

を考えなくても良くなるoここでの表記は二軌道の場合を取るo01α については自明なので、電

子性孔対称性がない場合に [3]に間違いのあった 02α から説明する。基本となるのは

バαμんαμ ー 1 (A.1) 

という形である(ここでもスピンについての和は取られているものとする)。この形は電子正孔変

換(1.94)に対し符号をかえる。(1.120)を代入すると、 (A.1)は次のようになる o

fJo~foαμ -1 A-(Nー1)/2~ [Q~iαLg;山jμ+βαL4jg;zJLM

+同仰叫αjμ一ゅ;んh

+ [2A -(N一1)べεイ)-1] (A.2) 

(A.2)の第一項を入/α、第二項を Aα と定義する o 電子正孔対称性がある時は Aα=0である o

{f}→{g，h}への変換がユニタリであることから、

(N+1)/2 

A一(N-l)/2 ~ (αジ+α二)= 1 (A.3) 

は厳密に成り立つ。 (A.3)を用いて、 Aα は次のようにも書ける。

(N+l)/2 

Aα=  -A一(N-l)/2 ~二 (αジーイ) (A.4) 

02α は

ο2α= (.へ/α +Aα)2

=人/α人fα +2AαNα+AnAo (A.5) 

(A.5) の第三項は純粋に定数であるのでNRG では考えなくても良し、。第 -JJI は非常に長い初~~~.. ;的

な計算から

• gtg↑g仏h，th，t hh， gt 9↑h，thf，... ~J与の演算子四例の項。

• -Aα入/仰という項。
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• const. 

の三種類の項が出てくる O 明らかに 3つ目の一定の項は無視できる。二つ自の項と (A.5)の第二項

を合わせ、演算子四個の項を合わせたのが(1.132)の最初の二項である O ここで Aα とC2の関係

を示さなければいけない。(1.122)-(1.125)によれば大きい tについて α24~αoα(Ka)A(i-1:l:')'a)/2 

である(0の添え字は以前のとおり省略している)。このことを用いて、程よい大きさの tをnと

書いて、

(N十1)/2

ん -A一(N-1)/2乞(αジ-G2)ー 2sinh h'a ln A]0!5α(K，α) 乞 Ai
-
1

t=ヨn

一寸A-一引(川N一1)ν刈 /
lムJα∞tα倒 t I ' 1一 A

2S討in凶h[γ%αlnA判lαO!Oια(K，αρ) 
1-A-1 

C2αA一(N-1)/2+ C1α (A.6) 

と、 Nに依存する第一項と、定数の第二項に分けて書けることがわかる。 η の選び方は任意性が

残るが、十分に大きい nを用いれば問題にはならない。(1.130)のように RG変換を行うことを考

えればAαNaの形にした時に、 (A.6)の第一項 C2αの部分は RGの固有値は A-1であるが、 (A.6)

の第二項 C1α の部分は固有値 1になる。よって、この C1aNaの項は真に固定点ハミルトニアン

H*のポテンシャル散乱に含ませることができる O このようにして(1.132)を示すことができる D

以上と同じような議論を θ3についても適用できる O

ο3  UJAμんAμ - 1)UJBμんBμ-1) 

(NA + AA)(入fB+ AB) 

NANB+AA入fB十 AB入fA+ const. 
NANB+A一(N-1)/2(C2A入fB+ C2BNA) 

+(C1A入fB+ C1BNA) + const. (A.7) 

同じ理由から、 (A.7)の第三、四項は考えなくても良い。残りはすなはち (2.27)である。このよう

にして得られるポテンシャル項(バん-1)は不純物サイトで伝導電子が感じるポテンシヤル散乱

の多体効果による補正項となっている O。4，O5についてはこれまでのような事情はなく単純であるので、ここでは取り上げない。
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