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§0.序

強い クー ロン相聞エネJVギーが働いているよう充電子 系,例えば遷移金属及

びそ の酸化物等を義弟するハ.ミJt,トニアンとして Hubbardは所謂 Hubbard
l),2)

modelを提唱したo

S)

以来多 くの理論的研究が こOL)相関問題について夜され ,一次元にま-V'ては反
.4)

強磁性的基底状態を持つ敢密解が Lieb と WuVC£▲って解かれた. 然 し 2次

元 ･5次元 の鯵合VEは末だ解けてい夜いo

一方 1969卯 はべ′レ研簸所の実験 グループが (v205)十 ⅩMx(M.言 cr,
Ⅴ)の合金系で第 〇図tjC示す ような大 変興味ある相図を発見しているO 即ち

バ ン ド巾 と相鉄エネJyギーUの比を変えてい くと (圧力)常磁性縫線体,金牌 ,

反強磁性絶縁体の.5相が存在し

うることである｡従 って

Hu品 ardMod.el'が ~この 系の

本質的性質を具現 する候補 とし

て最有力である とする立坂か ら

近年反強磁性的転移麗度を埋論

的 VE:計算 した幾 う かの例が発表
6),7),8)

されてvlる. 計 算方法は

各 々異 り,有限温.度の変分法,

rJrOund Stateの波動馳数を

求める方法及び分配匪数の特殊

な求め方等 である｡

hTubbardは･1倍の物質で常
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未婚幸生

2)
磁性的な とき第 5論文 で (以後H 皿と略記す る)高次 の Green関数を

Decoupleして self-consisもentな解を求め,バン ド巾△と クーロン斥力

Uの比 A/Uの開数 として金属絶縁体闇の 2次の転移を示す解 を得たo (第1図)
9)

然 しとの解は Herringが指摘 してV,るようVC Fermi面の異常VE性質を持 っ

てお り,叉 ,運動量空間での 1体の電子のスペ ク い レの明確夜定義が出来ない｡

この Fermi面の異常な性質の困難を

寛服するため 1価の物質の鍍合VTL反強磁

性的 Gr●und Stateを予想して,又

bond aユternationがある場合を含め

て Hubbard と粒似の近似に よって ,

self-consistentVZ:GreLen醒数を

数値的に求めることを試みたのでここVC

示す . 杜巣は金属絶縁体転移は出るか,

反強磁性的状態は このや り方では出夜い

ようだ とV,う否定的な ものである'が,計 ･

算の過程で興 味ある性質が顕われるため

敢えて発表 し,諸氏の参考VCしてvlたた

き,鞍論 の不備を御指摘敵 えれば事であ

る｡

近似の骨子 は同 じ siteの柏的及 び 最

近按の ス ピン逆向 きの反強磁性的相鏑を

た ち切 ら充vlようVtL,異 る5個の slte

1 2

第 1図

にわたる相関は高次の もの として落 とす ｡平均値は勿論,Green関数 自身を

self-corlSistentに求め る高次の R.P.A.である ｡ この計算 を実行 した

動機は反強磁性転移温度を求めた前述の計算占)I7),8)が ,H灘の ようVC

Dynamicな童VC際して selJf-C｡nsistentに解か れてV,たいため ,この事

を追求す る意義 と必要があると考えたか らである｡

§1では GTreenB室数の定義 とその数が多vlため略記号 を導入した .

§2では近似 とその具体的計算を述べた｡

§5では self-C｡nsi.sten七夜解を数値的VC計算 した療巣を記述した0
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§4には鮭論 と b｡ndalternatiOnに熊す る簡単 夜考察 を述べ た o

§1. 定式化 と酵記号 の定義

系の Hamiltonianは反強磁性的 Ground Stateを予想 して格子 系を

A.B.Sublaセセice忙分け ,次 の様VC蓑わす ｡

(.) H- iEieeareStE"Obr･tiz(CEO+cfo+C霊 cEo)+ ∑jlTuni,.niも

a

+∑写un打 nH -〟串 on?0-〟∑冒∑oned

ここで 瑞 t,cBiOは各 A,B sublaもticeの i･C site の o spinの消

滅演算子 であ り 〟は Fermiエ ネ タレギーで ある0

2時間遅延 Green関数 を採 用 し求めるべ き 1体の C-reerl関数は

(2) - iO(七)<〔-C31(ち),ClF,1+〕.> … - C号で(七);Ciel+茅- ,

と表わせ′る｡ ここで多 くの Green甚数 が出て くるので以 下の略記 を行 う｡

(2)の右辺 の時刻 Oの部分には以下全て C吉 が ある もの として (2)の

Four土er変換 を

A 十

(2)′ 豪 C言†;ci′T- ≡ < il> ,

と表わす o 又 siteの記号 は i,a,を A-sublattice i,nを B-sublat

もiceの もq)として採用 して A,Bの記号 は省略す るO 運動 を追 う Green関

数 の略言己号 を寛 一表vc示 してか くが ,第一義 で段 を区切 ったのはそ の hiera~

rchyの段階 を示す o

次佐平均値は

A A･

(5) < nil> - <n冨了 ≡ a ･ < n'ii> - < n雷でユ ≡ r,

(4) a-γ=O , (a+ γ = 1),

の ように略記す る0

- 2291



末時季塗

Eld

言
.二

･･

二
.,I;.,
i
',I.

,
(.㌔
.:J二

二

∵

,･.

(ヽ

<
1
-T

V
-

A
㌢

二

誓

z

l

･

↓
笠

i
u
,

》

(ヽ
こ
=

.

･

二
二

二

二

､
･

･
../.
1
,

...･

T

二

J..

二

､
.

･

+
V

<

lTT百
∨
-

A

;T
D
･･
↓
T
｡
↓
T
D
T
♂

-

V

V

+
V

･
;

･･･

∵

二

.T

.;
,,.T
'

.

.

へ
蔓

∨-
A

,V
T

D
.･

↑
qu
D

(
-

↓
f
u
)

》

へ
"

T

>

I
A

等

↑
誓

(
ト

↓
vT
u
)

-

<

=
T3V
-
A

,vT
D
,
ti
tTJ
｡
(

-

↓
守

↓
g
u
)

V

～ヽ
!J
J
.

.･
∴

∵

二

二

､
)
.

二

二

∵

)

I,I

6
1d

ノヽN

Ta
A
rd
TT

i

,

I
.

･

lJ..:
.
.

:

T
J.
三

'.I

,.･.～

こ

-

･.･

∵

二

二

二

∵
.

へ
1
T

T
3
V
-

A
等

1
℃

3

,J
l
g

Q-

へ
I
T

3
T
D
I

4g:i/vT
D

二

vT
･D
T
g

D
l
等

-

:

.

,

.

.I
,..

.
二

∵

(
,,

二

=

,.･･

I.
I

,,

.

..･
∴

:
:

..
二

∵

･/

I
.,
二

.･､

二
/,

J
･･

.i,

.
り

｡

…

三

二

.･

へ
こ

T

V
-
d
l

+
t
L
T｡

言
,.3

(ト

等

-

I-:t

･'

-

･･:;J
l･i!
;

'･･
,.
:
↑
./
A

･.-

二

...

f

:.'
∴

:

.

,.,
N

T

a
A
e)
rT

250



A SELF-CONS工ST亘;NTTREATMENT OFHUBBARnMODFJL
TllORTHEANTI.FERRO-MAGNETIC CASE

単純立方格子を想定す る と Bcnd alternationは (1)式の transf_er

integral tij が交互VC大 きさを変えるとい う教具 を とり入れることによ り

考慮出来 るが,このや り方は Narrow Bandの物質については Adler と
10)

Brooks の格子 poten七ialを変化させるモデタレより,よ り物帝的忙妥当で

はをV'か と考えられ るO この事につ いては後に触れる.

§2. 近似 と具体的計算

§1で定義した Green関数 を具体的に計蜜の実行に移る.連動方程式

むく 01> - < 〔0,Cie;〕+ラ + <〔0,坤 ク ,

忙従 って先づ

(8)

W< ‖ > = ∂iiJ+ UくniJC･i†!> 十 号 tie< LL',

W<il> = Uく n iJC打 l> + 誉 七ci< il> ,

Q'くniJCi†t>= r8li,+U<ni↓Ci十 >

+菅もiC〔<nilC汗 > + < ieii> ~< iiil>〕,

W< n 机 Ce†l> = U<n 揖 C汗 >
十 ∑

1
tei 〔<neiCi†l> + <ii召 > -/<iiCl>〕

(5) (6)及び第-表 £り

(5)′ ( (0 - γTJl)< il'> = ∂iiJ+ U<iii> +菅七ie< CD ,/

(6)′ (W-aU)くii> - Uく 8日 > 十芝 もei< il>
i

(7)一日 )× γ (8)- (2)×α より

(7)′ (W-aU)< i-il> - αγU< il>

+ ∑ tieトくiCl> + <ieilク ー <eiii>),

(8)J (Q)-γU)<Eel> - aγU<eTI>

+ ∑ tci仁王eil> + くeieト> -<ieil>〉

-251-



東 崎畢生

(5)′～ (8)′は勿論近似のない厳密な式でや るO

(7) ′ , (8)′の右辺 の最後の i･･･〉q)項 の新た夜 cireen間数の遊動.を追 う

とき Hubbardが HBlで実行した ように Scatもering correction (SC)

と Resonance Broad_ening correction (RBC)とい う概念を導入して

近似す る.即ち †-spinの電子の運動 を追 うくi召>, <eiIク については

もi諦 Cヲ↑, teiC冨 T c号T tの交鵬 係のみ とり<iiilユ 伽 つ-ては

J-spin電子に関するもののみ とるo 序に も述べた ように H潜の方法を直

接に用い夜 V'のは A,E sublatもiceの逆向きスピンの相的を hierar占hy

の低次の段階 でたち切る恐れがあるためである｡

先づ <iei> 忙対す る運動方程式を求める.

(9) (D<nilCi･Tl> - U<nl↓n机.Ccll>

+ ∑ 七cm<ni↓CmlI> + (other terms)I

(9)- (6)× γ より

(9)′ o)<iel> - U<nilniJCc ･Tlモ ー γU<ncIC招 I>

十 もeiくiil> + ∑′七cm<lml->,
m(キi)′ヽ./

エ ロくiCetク ーrU<Cet> +-tei<iil>十∑′tjm<imi>
m(キ 土)

を得るが,新たな <niJn机 C打 lク については

(10) a'<nlJnilC汗 > = U<n与Jn机 CilI> + ∑ 七細 くnlJnelCm†l>

ここで <nilnCJCm†1> -～ a くniiCmlI> 十 γ<n汀 cm†l> , と近似し

て (10)- aγ × (6) をとると

′ー′

(10)′ (W-U)< i招 > ニ ーarU< ie-> + αγ2U<8-ラ +atEi<iit>

+ a∑′七 c m <
m(キり

同様の近似で

iml> +γ慧 七cm<紬 >+aγ慧七cm<nl>･

-2 52-
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～

(ll) 6,<~ii!ク エ U<iiiI> -aU<iil>十 もieく8日> +∑′tin<inl>,

(12)･ (a,-U)<C岩 -ク エ - αγU<-iit>+ a･2rU<iT> +rtiCくee-ラ

+nr(葦'B,ti n<Cnf>+ a誉 tinく inl>

+ aγ吾tin<nl> ･

次に く~ieiIク等VC対す る運動 を追 うが ,再び ここで次の轄記号 を導入して式

を蘭潔に表現す るo

(.5, < ie> - <cE:cS了 -< ei, - < ce ↓c i↓ク .

B + A

A+A

｡4) < im> -<C霊 cAmi> -< C叫Cii-,- < m i>

ここで <C霊 C冨iCf↑> (nキg)等 5個の異る siもeの相関を含む項 を無視

し < liil>等 の連射を適 う段階で出て くる <n若君 ↑i> は - αく il>

と近似することVCす る｡ (SC,RBCの近似の精神 と consisもentである)

この鹿巣次の式を得る｡

十

(15) W<ieilユ ニ ∂ii′< ie> + U<rlcICitCeJCi†l->

+ tci(くiil>-oくil> )十 ∑J七cm<imit> ,
孤(キi)

(.6) (W-TJ)<Cii7> - Sii,<ei> -TuT<n招 C吉tCilCiT->

一 七Ei(くiiI>T ?< ii>巨 }:,′七拍 < miil予,
孤(キi)

(17) Wく iietク エ U<C気 niTCilCe..i>

十 七ie(<eel>+ q<El♪) + ∑ ′七in< enel> ,

-n(キi)

(18)
十

(W-U)< iCeI> =-U<ni†Ci↓C机 Cel!>

-tie(<C2t> + 0<C1>)一三′tin<nELPl>
n(キe)

容易 に気が付 くように (9)′式以来 ∑ ′ 等 のように和 に制酸 を加えたPは
m(キi)

-255--
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例えば く imlク で n]- i と mキ iとでは Green的数の hierarchyの段階

が興 り本 質的に異 る拠数だか らである｡さて (15)-～ (18)で出て きた
+

くn打 CilC机 Ci†lク の運動 を追 う殴階でかな り荒い近似 を実行するが ･それ

を次に実行す る.

(19) (,I,-U)<n打 C三tCelCiTb - ∂ii′< n打 C晶 J>

+ +

十 ∑ 七cm<ncICiJCm↓Ci†l> -∑ tin<n打 CnlCllCi†l>･

十

ここで <ni†CilCcl> -～ γ<ie>

十 十

<n打 Cl↓C叫 Cil･!> ～- γくimii> <niTCnlCelCl†l>≡ γくnEiIJ> ,

と decoupleする と (19)は

十

(19)′ (W-U)<n打 Cil C elCiTlク エ γ∂i i′< ie>

+ rtci(<ill> -o<il> ) + γ∑′七紬 <im汗 ク ,

｡ 孤(幸い

同様に して,

+
(20) a)<n打 CelCilCi†l> -γ6ii′< ii>

- rtei(<i汗>-o<il>巨 γ∑′ti,m<miiI> ,
In(キi)

(21) (- U)<ctJniTCilC汗 > - ∂ ii′<cL C打 CITCii>

+ ｡ tie(<eel> +oくCL>)+ a ∑Jtin< iJnCl> ,

n(キe)

(22)
+ + +

a)<nl†CilCelC ell> - bhii′<ci†CiJCelCel>

- a tie(<川 > +o<el>巨 a∑′tin<neCl>
n(キe)

同じ siteの相関 を無視す るとV'う尊が起 ったが,これ以外の方法では com-

pactにま とま らず ,さし当 りこの近似 VCよる結果 をみることVCするoここで

(10)′,(12)を (9)′,(ll)- (19)′～ (22) を (15)～ (18)-代入
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して整聾すると次 を碍 る.

(26, <lC.> -芸仁 rU(a-rU)<ect>+(- rU)もei<iil>

+ aγ2U2<cb +(a)-rU)∑ ′ 七cm<lml>
a(* 1)

+ γU慧tilm<抽 >+αγU∑七cm<皿 I>),

(24)
1

< iH > = 言 巨 au(a'~aU)くiil> 十 (O-｡U)もiC<CCL>

一′ + α2γU2<ib + (W-aU)∑ ′･tin< inl>
n'(キe)

+ aU慧 tin<inI> + aγUnSLtin<nl> ),

(25) <i- クエ(管 )(∂ii,く ie♪ + 症 (-<iiか 0<it>ノ)

('2占)

(27)

(28)

+ ∑′七細 く 1m1Ⅰ可 ,
孤(キ1)

<elH > -(等 三日 811′< ei> 一 七el(< lilク ーotlb )

- ∑′tem<mlll可 ,
m(キ1)

<i71eI> - (管 )い Ii(くeel>+ o<C1> )+ ∑′tin<eneT> ),

n(キe)

くieCl> ニ ー(空若 月 tIe(く招 >+o<i･｡1 +∑′tIn<eneb )_
rl(-〒e)

但 し,

(29) H- a(Q3-U)

と去ゝvlた.

.(25)～ (28J)の右辺で例えば (25)の くiml> と左辺の <i打 予 とは異

質の関数 であるこ とは欝一義 を参照すれば直 ちに聾解で きるが ,これは明 らか

に slユblatticeに分割 して反強膨隆的状態;を意識 して抽出しているために残

る項であるoこれ ら新し･vIGreen関数 くi可 予 ,くinIタ ,--<i'mil> ;

くmiil> , .51-enCl.>及び くniei> の 6項 に対す る運動方程式を立てると-
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Append土Ⅹ A で これを実行したが,との近似で閉じた式を得 る｡ Appendix

Aの鮭巣 を (25)～ (28)VC代入して整理する と次のよう(r:なるo

(50) F2- (a,-αU)(W-γU) Ten- ∑temtmn,Tim- ∑ tintnm,I
甲(キi) n(キe)

とま1Vlて ,

･51) < ieI- - (三業 ) tei< liI-,･ (F/H)2吾 Tin< inl-

+ H12i
-γU(Q'-rU)H<eel> + ｡γ2U2H<打 >

-γUF2慧ti,m<mmi'+αrU(W2-aUw-r2U2,gt′m<mD

+γ2U(- γU)監 tEmtmn <nl> ),

(52) < 川 > -(管 )もiC<eel> 十 (Fjh-)2∑ Tim< em.>

･ HT2巨 aU(W-aU)H<iil-十 a rU H<i1-

2 2

-αUF2誉七in<nnb +aγU(u2-ru･伽-a2U2)･nFtin<n''

+a2U(W-aU)∑tintnm<m-ラ ),
mn

(55) くiCi･>- (顎 〔∂ii,< ie>十 七ci(<i汗 >一g< il>)〕

+(F/Hj2∑ 七cm<im>8ii,+(F/Fl)2号Tenく inii> ,n
nl(キ1)

(54) <eiiI> - (竺芋 )〔∂il′く ei> - tii(<i汗 > - oく iDi )〕

-(F/f王)2∑ ti･m'<'mi>∂iiJ+(F/H)2誉Tenく niil> ,
孤(キi)

(55) < eiCl> - (竺詳 )tiC〔<頼 >t o<el>]十(F41)篭 Tim<emC.>,

(56) < ieeI> --(軍票 )tiel<ee->･0くわ ]･(F,H･)2慧丁血<meetI>

さて (50)式の定義にか ハて Tc n =m長 i,七粗 tmn の m(キi)の制限 を剛

除いて格子の和VCつVlてたたみ込みの形VC書 くことにする｡このため (51),

(52)式 の右辺の l･･･) の部分を全て残 してか くと項 の数え過 ぎVこたるoL
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か も (51),(52)式の右辺の 巨-) の ある割合が数え過 ぎている ことを確

め るこ とが出来 るが ,正確 に この割合 を評価 で きぬ以1 ,このままの形で残 し

てお くのは危険で あるし,数段の複雑 さを増す ことも確 め られるため この項 を

索 とす o する と解 くべ き式は次のよ うになるOl

(5.)′ <1日- - (竺㌘ )tii<11-州 F(H)2mEnも扉 mn<Jn,> ,

(52)' く C｡- - (管 )も18<- ラ+(F'H)2nEnもln tnm<emD ,

(55)′ <1川 ク エ (管 )てSilJく わ +tei(i-ill5-0< 日>'〕

+ (F/32議 1,t紬 < 1m> ∂l i,+ (F/HPnzntemtm ｡<ユnlb ,

(54)′ < eil･> - (筈 )pl6il′く el>- tcl(くilfl>-びく -i.>)〕

-(F/H)2m&1,も拍<ml.>811′+(F/H)2∑tim七nn<n山 >,

(55)′ <eiel> - (竿 )tle〔<eiI>･gく打>]

+ (F/H)2fmもlntnm<紬 flク,

(56)′ <1- >ニ ー(竺諾 ) tIi〔<ieb +Hoく幻>〕T .,
+ (㌔)2∑ 七1n七nmくm… >

(51)′～ (56)′は

･57)Gen一言㌔

1･
(58)Gim一言∑k=id

el曇′･丑 町

2

(H/F)2 - Ek･,

土k･R_
e ～ ～ 1m

(H/F)2-ik2,

但 し, Ek-∑i tieeikRii,
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末崎尊卑

たる S?を導入すると 現 と同じような方法で解 くことが出来るちと軒 Appe-

ndiXB に京したので ,その結果 を用いると次の ようにま とまる｡-

･59) <ijb - (;慧 )慧Gentni<111>,

･40) < C1･>- (岩 音)慧 g lm tme<eelク,

(4.) <iil･> - (蕊 )∑9-8ntnl〔<111> -o<11>〕

(42)

(45)

･ ∂11′誉Geni(蕊 )<ln, + ∑tnm くlm-),
a(* 1)

くilli>ニー(蕊 )∑sfentnl〔<11.㌢ 0く11>〕

+ 8ilJ誉GCnt(蕊 )<nl, 恕 m <ml-},

くel打> - (X ･)∑S,lm tmel<招 > ･o<el>],

･44) <ieLn1---(蕊 )∑gimもmel<eel>･6くel>〕

(59)～ (44) を (7)′, (8)′に代入す ること

(45) 叫 - (蕊 )∑ tiCgEntni,n2-(読 )∑ tiEg78ntni ,

(46) fk- 2fll十王L･2,nB- 2f12+fll ,

とおいて整理 して次の様にをやっ

(47) (Q'-αU-i'JiA_)<iiL>-〔aγローo(fll+f12)〕<iI>

･8ii′∑iCtiCG'ie f2匙 itnm<mi' -等 <ni')

(48) (GO-γU-flB)<川 >=〔aγU+a(fll+023]<EI>･

ここで (47)式の右辺の第 2現を検討 してみよう｡まづ ,

･ tIeGfntnm<mi> - ∑ tieGentnm<cAmtcfl- γ∑tiCGznもni
enm(≒i) enm

A
-/dekP(Sk)E芸〔<nkJ>-γ〕G (ek,W),
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A S互:i,fT1-CONS工STENT TREATM亘:NT OF HUBBARD MODEL

FOR THE AINT王FERRO-MACNETIO CASE

と表わせ るO こ こで 再 ek) は U-0の と-きの tIgb七 blnaIng夜 bandの

状態暫度であるo g (Ek)は '′

G (Ek,W)=
(H/F)2-ek2,

/†

で与えられるGlnの 'F-ourler変換で議 るo次に -一 汗

oU∑七1品 轟ni-a,- gUfdfk鵬 ,.･,g (Ek,坐,･_手品kALデ

と表わす o para皿agneもユC夜場合は α- oだか らこの量は琴 となる｡

u -矛 It i ] lの ときは

o (<n芸1> -γ)- 0(e-U/2T ),

のオーダ ーであ り,温度 Tが Uに比べて小 さV,ときは無視で きるO一般の場合

に無視出来るとば勿蘭 言え孜いが,;-I:今L(47)の右辺第二項を無視 してみ ようO

すると結果は cc)mpactVCま とま って

(I

(47)I (W-aU-tiA)< l汗 > - (a,U-a(叫 +且～L2)j<lt> ,

(48)′ (W-γU一箪B)<日日ク エ (αγU+ 0-(輿 +畳ま2_H く Cl>

･45)' 爪 .-fntIC(蕊 )G 紬 tn1, m 2-∑tIe(岩評 cntnl,

(46)′ O･A-2iril+鶏 2, 舘B-2anA2+ 輿 ,

ここで (45)′- いて (蕊 )57 in を今か ら求めるべ き Green_関数
∋十

- C雷U Cn↑･;)W ≡ Geln(a)であるとい う拡張 を行 う｡ Ar,B と 吊 を同

時に入れ換えると系は不変であるか ら (この事は (46)で既に用いてV'る)

(47)′･-(48)'を (5)′, (6)′に代入すれば self-consチStentに解 くベ

き方程式 を得るO即ち Fourler変換 して Bloch 表示 に移 ると

A+
(49) <- > ≡ ≪ cAk†,Ck†-3㌔ ,

<引 - ≡ - 1cl:I;cAkて- - ≪ c Bk↓ ; ckJ渉 ,

ん_A‡･ :-
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A+
(50) < All･参 ≡ - cAk-1; Ck↓･Bjw ,

と妾-くと,

a-ru)(a･一軒-flA)-arU2+ou(q +fL2)･ ek(60-aU｣も)

E汰(W-γU-fh),(W-aU)(W-lrU-nBト ar･U2-ou(sl.+q

lw-aLTo- E3uA ] ;

(W-au)(a,-γU一極)-aru2-gU(fl,+f12)一一㌔(- γU-flB

汰(W -aU一弘 ),(W-γU)iQ,-αU-flA)-arU2+ou(fl.+f12)

-['b" U.-FLB] ,

･55) 輿 - fmtelGlimもmi , g-L2-盈 tEIGTlmtmg,

(54) n A-2tO-1+fTb2 , n fi- 2tA2+輿 .

但し,G;m =- ≪ cfo;震 ≫ W とおいた｡

§5, self-consIStentを解 , (数値計算)

具体的計算に入る前に

§1で述べた Bond-

alternat土on を入れる

事 を考慮する9先づ一次

元 の場合は第 2図に示し

1-1 1 1+1 1+2

ち (2 ) a., ち(1) A t(2) B も(1) A

第 2 図
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A SELF-CONSISTENT TREATMENT OF 胃TJ73BARDMo†)EL
FORTHEANTfFERRO-MAGNETIC CASE

た ように交互に transfer

li2)lとし,/8=It(1)巨 Itt(t23十
の大 き羊が変 っている とする｡A h (1)li>

とか くと第 2屈 め′ように格子点をやは り_.

A･B sublattlCeVC分けることが出来て A-subla輿 ユC亨では正の方向の

hIJIが大 き く負の方向では小 さいoち-subl左上も1Ceか らみ る了この道~で

あるo tiJ二 七 ± ∂ とか く と も1Jの Fourler盈換は i･かJA匠満す るか Bの
ものか によって ek= 2tcosk･a± 1∂slnka と売るo (a :格子定数)O

明 らかに Green除数には Ek･接 の形セわあ入 -て くるか らW2｣巨～kl2- 0

の根は容易に解 る ようVC28-㊥ …各ap を持 った絶縁体 となるO (第 5ー図) この∫

事 は 5次元VCも容易に拡鼓 で きること

が例えば単純立方格子 の場合に証明で

きて,.- ときeke崇 (2七)2 〔C ｡S

+ ,99S 竺va + ,C･oskza 〕2

比 a
X

+

82〔議 定a+ sinkya+sinkza〕2となbo′Ⅹ
凍態密度に発散がなければその細かい形 ノ

の達V'は本負的でない事が後の数値計

算で確め られるため bond altern-

at10nの効果は gap を撃つ状態密度

･を量入して､とり′入れることが出来る｡

以下の計算では ∂-,_0 も含め

て第 4図 の形の状態粒度 を仮

･Z琴する. これでもand_の状鮭f

暫度か定義で きたためV'よい

よ (51)～ (54)を解 くこと

を実行す るO 先づ parama-

gne情 C な場合か ら考えてみ

よ う｡

cs '7,.2.. 'T,:.∫

･L-与 :･i Fゝ ･

1) parama組 etic 十A /i -80L ｡ √ Zl/2

solutlOn ' 1第 ′4 区仁

以降の計算ではヒネ′レギー
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の原点を U/2に移 し,単位 を Uj2で量 al.eして議 論を進めるo 即ち,

(55) (α一㌔)芸事 Ⅹ ,

(56) ±石 ㌘

2
･ - = e

U I

と表わす O (51)- (54)から容易に

(57) <Al> ≡ <Aロー>≡ <All≫ -
F2-82 )

(58). mA-一 喝 ≡ 5g71,≡5q ≡ fl ≡ 5fdeP(E)82<AI>･

(59) F - Ⅹ-
1

Ⅹ-iI且 ･,

を得 る. ∂エ ロの簸 合は (57)は A,B,sublaもtlCeVC分けた意味を∴失 うた

め ブ リljユアンゾーンは 2倍に鉱が って

(57)I <Ai> -

(59)′ F - Ⅹ-

1
F - 8 ,

1

Ⅹ一･m.,

とな る｡ (57)′, (59)′は実は 親 の (58),(65),(66)式 と全 く同丁の

ものであるo 違vlは self-consister〕七夜条件式 (58)が H淵の (60),

(67)式 と異 っている｡どち らの近似か正しvlかは直ちには決め艶vlが ,計算

を進める段階 で検討 してい くことVCす る0 6- 0の坂合 (58), (57)′,(59)I

か ら

･80) 幻- - .十A-; Pn(語 , ,

F

l
(61) {且-Ⅹ丁-

X-F i
～

(60),'L(-~占1)憶 実は Ⅹ-ノ'ロでは解析酷 にある程度の議論が行えるためそ れを

実行す る.先づ (58), (57)′∴ (59)二′'か ら band_が対称であれば £-Hx)･_言

rB′(Ⅹ)- in〝(Ⅹ)とおいた とき ri,′(-Ⅹ)ニーfゑ′(Ⅹ),f/L･"(-Ⅹ)-丘･L〝(Ⅹ),

従 って F(Ⅹ)- F′(Ⅹ)+iF〝(Ⅹ) とおいて F′(十Ⅹ )-｣-F′(Ⅹ);.F〝(-Ⅹ)ニ
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FORTHEANTIF亘;RRO-MACiNETIC CASE

F"(Ⅹ)売ることが確 め られる. このことか ら F'(0)-0,fi′(0)- Dとかけ

るか ら glA(0)ニー iY予とおtv,て Ⅹ- ' 0で (60)式 を書 き直す と

-iY-一半 〔再訂 Ph-A/(
･1

Y ＼ yAl i/Y十Ll/2

Y㌔- 1 二ニ ー-チ

この式で Y≒ 0の実根が存在す る条件 を求めでみ ようoそれには Yにつvlて展

的 してみれば よい ｡ Y4 の項まで展開する と

Y2,5H-;)272-[(i)2-.])- 0 ,

とな り,△ > 2で Yキ 0の根が存在す る｡をのことは △> 2(-U)の､band

巾では Ferml血での状静密度 が萄限に禿 る . 即ち金属一組蘇体隈の転盛を示す

を魔 証 している. 上欄でここでの状態密撰_を 用 いると転移の band巾は同様 に

△C= 2と充る鮭巣 を縁る-O

さて (60),(61)の複素超越方程式かご殻に唯一鮭 を持つか否かは廃折的

には確め ら 充いが,対数′め branC虹 をJ物理堕を__shelieも匹一撃秦野J'ユ 実際数

値計算に より値を幽示 してみると唯⊥解のみ存在する らしい ことが確め られた.

適当な初期値 を与 えて iterati｡n_咋 キ人?て解かせて も物理的に妥当存値毎 外

の解に到達 した事は未だ一度 もないし,こうして得た′解 を用いて sum 蕪 ie}･.,/

即 ち粒子数の平均値を計算するとほぼ要求 し女精度の範囲で邑､.q)sum ruキe

を億 たしてV'ることか ら他に解か存在す るとは考え られない..具体的にそ の結

果 を鱒5凱 第 6図に示した 0 第 5図は横軸に band巾 をとり縦軸Vt.才 子 ,てレギ

ーをとって状態密度が有限VE:存在す る領域を示 した.特徴的衰事はも､薮までの
5),ll)

例 と 異 り絶縁体鹿 で band帝 が 広がる{:tである ゎ瑠 6図に披け く乞ilJか甲

badd巾を与えた ときの状態密度を表した ものである. bond_alte＼rnation

を考え第 4図のような状態密度 を仮定 しても ∂が小さいとき-は第 5囲,第 6図

の様子は本質的には変 ら充いので図示は省略す る.又 Hm と同様に楕円形の状
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態密度を用いて計算す ると鮭晃は

第 5,6図と類似の図が得 られる

ため,状鮎準度の細かい構造咋埠

本質的な勧進は依存 しない事 が解

った｡

2 antiferromagneもic

solutlOn

反強磁性的状鯨が存在し うるか

否かはそ の解が存在 して常磁性的

状態;に比べてエネ/レギーを下げ う

N (Ⅹ )

第 5 図

第 6 図
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るか否かを調べたけれ.ばな ら率い o 先づ解 を求めることにするO (51)～ (54)

式か ら次の式が轟かれる｡

(62) <AH>l-
･-ローJ(1L-0 2完 =如 )/(Ⅹ+0-glB)

FO2- 82 ､

LX+0-(1.-02-20舘)/(Ⅹ 一 打 -f?yA)
(65) <Alt二歩=

F～02 - 82

(64) fl=nl+抱2 - (i?･A+mB)/5, g7-･A - 2舘 1+鈴 2,

Lq五 二 2g-L2p+輿 ,_

(65) Fo2- 〔Ⅹ+ - (1-02-20品)/(Ⅹ-ローf去A)〕

×〔Ⅹ-0 - (卜 02+2痛 )/(Ⅹ+o一箪B)〕 ,

聖 ､ . l

(66) flA - j･lr巌 p,(8)i2〔2くA= J矛 +<A='>〕,
-L9/2

A/2
(67) 銅B -'f dEP(6)82〔2/<A｡> + <Ailや 〕

:･;/･iJ

(62)～ (67)の連立複素超越方程式を先づ Oの値 を与えて解いてみる と碇か

vcその解は得 られて状態密度 N芋(Ⅹ),N f(Ⅹ)は,例 えは △- 02 の場合第 7
図､のように求まるo t

さで self'-consisten七夜解 が存在するためには第 7図の ･?(x)i

･子(Ⅹ)の面積の差が与えた Oの値VC等 し く禿 るようた 相 場 対零度で存在しな

け れ ば な ら夜 h o こ の こ と を 確 め る た め に Qを 横 軸 ,FCと b 縦 軸 に

_<5≧≡極 〔N担 上中 批 して<o>をと-た の が第 8図であるO 匪履 らゝ明 らか充●

よ う匠 <0> - U の 直 線 と 交 わる よ う 夜 C の 値はど うして も存在 し得 夜 V,こ と

丁か判明 した. <o> - O の 直線か ら の ず れ は band巾 △が大 きい程著 し1 ,こ

の事は band巾 が 大 き い 程 近似が増 々 悪 く な っている事 を意味 す る0 bond

alter王iation の 効 果 を 入 れ るとこ の 直 線 か らのはずれは増 々大 き くな る とV-i

う鮭巣 を得 る. こ の 結 果 は反強磁性 的 状 静を議論す るため をては _H澱の近似 は本
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第 7図 . 1反 強 磁 性/の 状 態 密 度 一

質的に欠陥があ 71とい う事であ

る｡

§4.線 論

Hubbard m●delの反強磁性

的状飴を想定して 1体の Green

関数に対する方程式をたて,高

次の blerarGhy を追求 し,高

次の段階で RPA的 aeconplr

lng を行 って self-consIS-

<0> - 0

0.5 1.0

第 8 図
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FOR TH包 A甲TIFERRO-MA_GN包丁工C CASE

畠もent.充方程式 を得た-｡これは連立叉は単価の複素超越方程式であるが,そ

の解は存在す るが結局反強磁性的状態は得ることが出来なかった.然し常磁性

の極限をとった解か ら Hubbard と同様に金属絶縁体転移が全 く類似の形で求

ま った｡ Hubbardの ものと self-consistency の条件が異るが band巾

が小さいとき Hubbard modelが site当 り電子 1個の場合には,反強磁性

的基底状鮭 にある と考えるのが妥当 と思われるので,この条件については彼我

の是躯は何 とも言い難 いと思 う,.

bond alternationの効果を考えたのは初めか ら band の第 1 Bri110-

uin zoneを体瞳が半分に発 って しまい H眼での元 の第 1 Brillouin zone

を全て占拠 した 1価の絶縁体 とい う審博uされていない不明確充 Fermi面の困

難が避け られ ると考えたか らである.それについて ここで思い切 った想像 をす

るな らば純粋VTLAcademic夜興味 の対象 としての Hubbard 這odelは別 とし

て ,実在の coulomb相関の強い物質では T)on,d alternatio右 を起 して電子
3 -- -▼

系のエネタレギーをb一一C∂(C> o)だけ得 をして格子が歪 んだための弾性 エネrV

ギー,B82/2の損失 とかね合 った平衡点で安富な系を構成 しているのでは充 い

か とい う事であるo Adler,BiookslO)の議論 と異 り C･oul･LOmb相関エれ レ専

一が重要な役割 を演 じてか らんで くると考える訳 であるO順序が逆に在 ったが

この相鎚 をノ､- Tレーホ ック近似で考慮VC入れ るこ~とは現在計算中であ′り,別

の機会vE述べ る｡

最後にこの仕事 を進める忙当 り̀基研の小額計算費の援助 を受け,九大 ,及び

東大計算 センターの計算機 を使用させてV,ただV,たことに鮭鞠 します｡又 ,香

益な助言 をして下 さった森先生 ,中幅先生 ,都築先生 ,福山,黒田,栗原及び

九大理研究室の皆 さんVC感謝します ｡ 数値計算 を手伝って下さった末包簸 ,原

稿 作成 を担当して下さった久保鋲に謝意を表 します.

Append土Ⅹ A

(25)～ (28)で出現した hierarchy の最 も高V,段階の Cireen関数

< iml> , く inl> , < imil> , <miil> , <inel～ , <neel> VCつ

いてその運動を調べ る｡

先づ < imI> VCつV,ては
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(Al) むくnlJCm†1->=γ8ml′+U< nlJnmJCm†Ⅰ> +∑ tmn<nlJCn†l>･

(A2) a)<ml>-6mlJ +U< nmlCn†I> +∑tmn<nt>･

(Å1)- (A2)× rよ り

(Al)′ W<lmlクエ U<iTml> - γU<皿虹 >+ 誉 tm n <ln'>,

(A5) W<nllnmlCm†->-r2∂ml′+ U< nlJrlmlCm†l>

+ ∑ tmnく nllnmJCn†l>

芸 γ2∂皿1′+ Uく nllnmlCm† -ラ

+γ革七m ｡ 〔<nlJCn†1->† く 甑 ‡o nit->〕

(A5)～ (A2)×γ2 より

′､′

(A4) (W-U)<1m帖 , - -γ2TJ<mm.>+aγ2U<mt>十 r2誉 tmn<ni>

+γ誉tmn〔<lnl>+<mnI～〕.

(Al)′vc(A4)を代入して

(A5) く 1m.>-言 巨 γU(a-aU)<mm.> 十 aγ2U2<ml>

+ (聖 aU)茅 tmn<lnl> +γU誉 tmn<mnl･>a

+γ2U∑ tmnく n->)

同様陀して

(A6) <抽 ユニ言 上 aU(a-rU)<nnb + a2γU2<nl>

+ (a-γU)慧 tnm<imj> + aU吾 もnm<n鉦 >

+α2U 慧 tnm<mI>i

次に <1m11J> VCつ いて計算す る.

(A7) W<imll> - ∂11′<1m> + U<ci+inm†CmlCl†l> 十∑ tmn<lnllク ,
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(A8) (針 U)<cl+inm†CmlCl†l> - S li′<ci+LCmlnm†ユ

+∑ tmn<cl+in血†CniCl†-ラ

～- a〔Sil′<lml> + ∑ 七血 <inl､Ii〕.

(A8)をてA7)忙代入して

(A9) <lml･･,-(竿 )〔Sil′<im>+誉七mm<lnil>〕,

を得 るが同瞳忙して

(A") くmll.>-(管 )〔61lJくmi> -慧tmn<nlli>],

- ) < inilj-(笥 莞tnm<紬 el>,

(A12) <neei>--(管 )∑tnm< meel>

I(A5),(A6),(A9)～ (A12)を (2号)･- 128)躍 代入して (51)～ (56)
†

を得る｡

Appendix a

(51)′- ･(56)′は

(Bl) Ⅹe(1)-(F/H)2〔yc(i)十mEn timtnnXn(i)〕,

(Bl)′ Ⅹl(i)-(F/H)2〔yl'(i)+∑tIntnmXm'(i)〕,
′

nⅡ1

の形の方程式VC書 くことが出来る｡

(51)′, (55)′, (54)J は (Bl･)の形 (52)I,(55)′,(56)′ は (B2)の形

となるO即ち, (51)′, (55)′, (54)′ 絶つvlては各

(B2) Ⅹ〆 i)- <lel> , Y直 )- (蒜㌫ ?tjl< llI> ,
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･B5需

･B4需

とな り (5 2)′,

- < ieil>
I

- (蕊 )[8ii′< ie> + ちil(< iitクー0< i-> ,〕

十m(葦 i)七c m< in> 8ii′ ,

- <eiil′> I

-(蕊 )lSii′<ei>一七ei(干叫 ♪ - o<=>)〕

一皿(葦i)七cm<mi-> Sii ' ,

(55)′, (56 )'については

･B5) Ⅹi′(i)- <eib , Yi′(i)- (芯芸 " ie<- ラ

(B6)

(B7)

･[

i

Ⅹi′(i)- <eielク ,

H

Yi′(i)- (㌃ 話 )tiC〔<eel>+ oく 旺 '〕,

Ⅹi′(i)-＼<ieeD ,

yi′(i)ニー(石器 )tiCl<招 > + qく打>〕
今次の的数 を鼻入する｡

(B8) Lg n′n- 去∑qノ､′

･1

(B8)′ Ig I - 有 ∑qm 孤
コd

l旦･至れ′n

(H/F)2- 832 ,

1q･R ′
- ～ m 孤

(A/F)2-82Ja

(B8)× timtmn′ として 皿,n′vcっいて和 をとると

m君,tcmtmn,G n′n-孟㌔ mEn′t imtmn′
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ー 8in+(HjF)25㌔n .

上 式 を変形 して

(B9) gen-(F/H)2〔8en+-qFn , ten tmnjS?n′n･〕

(B9)× Yn(i) として nについて和 を とると一

･(BID) _莞gcnY｡(i)-(F/H)2〔Yi(i)十m2'htemtmniE,5㌔ n′Yn′(i)‡〕n

(BIO)式七 g･ng･2'nYn(i)- Ⅹe(i) とか くと (BIG)は明 らかに (PJll) と

同値セあるO 即ち (Bl)の解は

(Bll) Ⅹ i･ ( i)= ㌔ Gen Yn(i),

と夜 り (B2)の解は同橡に

(B12) Ⅹi'(i)-慧S='imYm'(i) ,

と表わせ るo H姐の解法 との本 質的違 いは A,B sublatticei,{分けた ため VL

H鑑の (50)及び (A5)式で表わ される self一cc･nsisterlも充条件が異る こ

とである. (早目 )-,(B12)に (B2)～ (B7)を代 入 して整聾す ると (59)～

(44)を得る｡
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