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§1 ま え が き

電子間相関と金属強磁性1)o問題は固体電子論の本質的を課題で参るが,そ

の理論的解明-の道はけわしhoこの報告では,Hubbard moae12)を最近話

題になっている functionalintegralの･方法で調べ,開法解決-の第一歩

としたレ＼｡

この方法は,多体系の分配関数の計算を GauSS (汎関数)積分変換によっ

て~体問題にひ韓
おす方法であって,StratonovichS)により初めて議論

され,hlbbard がさらに発聖 二誓 o当時,当然のことな8b)'き Io)iB伝導の
問薩,tKとの方法が適用されたo 最近,この方法で人々 は And--

erson mod:的 を詳細に調べている｡また,S-a.exchange moael∵にも
11) 12)

適用きれているd Evenson,Schrieffer,Wang･ はこの 方 法で H11bt)-

ard_mod.eユ,を調べ,金属強磁性の問題を議論しようとしているが,まだ途上

である｡ここでは,まず問題の定式化をやり,ついで,最も簡単 を近似にもと

ずいた結果の一部を報告する｡

§2 分配関数の積分変換

強磁性金属では d一軍nd-が問題に在るが,縮退を無視して,ここでは 8-

band_を考える｡ Hubbard_hamiltonianは

+

H =1,号,oTij CiqCjO 'U 誉 ni †ni l
(2.1)

である｡ Stra･tonovich変換をつかうには,(2･1)の第2項を､対角夜二次_形

式におきかえなければならない｡ その形は無数にあるが,-ここでは次の形を選
12)
ぶ,

-…O吉-



西村 久

1 -号誉(ni一 + n上ll,･u∑ 皿i†nil-

一号誉{clt T Ci ↓C王 ↓ ci↑ +C三 ↓ci 品 ci↓

･1-(C三1Ci↑ - C; ↓Ci i,2) (2.2)

この形は spinの回転に対して不変であるoそこで,hamiltonianをBloch

表示で次のようにか く,

刀 - Ho+HI

H｡ -･畳語o電 C妄け C如 , 電 - 8鹿r+普+o 〟 Bh,

H. -一 旦 ∑ icを悔 .qlC左 ′iCfkL射 +C左′↓C故榔 左↑ck.射
5N私 汝′,覗

辛‡ (C妄↑ck.q↑-C志↓C･.a.q↓)(ck+,頼 C,_q↑一定 tckL｡↓) )
(2.5)

こヱで, C加 は pJIOCh状態 奴にある spin-0の電子を消す operator,

C左Oは作る operator,e底は bandエネルギーで,以下,エネルギーの原

点点を chemical potentialLLにとる.Nはatomlo siteの数で,磁場 h

は Z方向にとられた｡

分配関数は次のように書かれる｡

β

Z- Z｡く TT eXP ト f d･T Hl(I)〕> (2.4)
0

ZDは Hoに対する分配関数, <･････････> は Hoに関しての熱的平均値,

Hl(I)は相互作用表示,TTは ordering operatorであるo そこで,

Stratonov土ch変換

explal2-f62Ⅹexp〔-,r晶 2-～,言(a十Ⅹ+ax米)〕 (2･5)

をつかって,次の式をうる.
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Z-/H82Ⅹq(I) ∂2ァq(I)6㌔ q(Tうq,

β
× exp(-fd.I

0

x z(Ⅹ,y.･Z),

方 ∑ 〔 悔 (r 沼 + Iyq(T)i2+lzq(I)72〕/Pq

β

Z(Ⅹ,Y,Z)-zoく TT eXP li f dT貰,(T)〕> ,

貰1(I,- 骨 y2品 ic志1(I,ck･qi(I,lxq( - y｡(I)〕

･藷 〔C 左↑(I)-cAq.那 (I,ニ C孟i(I,ck .q↓(T']zq(I)

+ h･C･).

(2.6)

(2.7)

ちこで,Ⅹ碍(I)などは Tに陽に依存する複素変数である○結局,二体の･COt1-

lomb相互作用をもつ系り分配関数が,rand-om を㌻体の potentiaユ fieユd-

(あ争いは ma壷netic field)をもつ系の分配関数の Ciauss (汎関数)平均

で置き換え られたことに恵るO

§5 Z(Ⅹ,y,Z)の計算

一体の相互作用 (2･7)を次の ようにか く,

Hl(T､- ∑ 最 で(i)ck+射 (I)vq(T)

Gii:!ウ

近,曙

･方 〔C妄↑(I,ck.q↑(Tト C妄↓(I)ck.q↓(I,〕uq(T'

+ h･C･),

･喝(T)-C〔Ⅹq(T)+yq(I )〕 ,
･･､

●＼

u｡(I,-C Z喝(I,, C -烏 )y2
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Z(Ⅹ,y,Z)を計算するために coupling constant )を導入し,これを

vq にかけて vqlと表わす0 1を含むすべての量は添字で,例えば,Z)I(Ⅹ,

y,Z)のように表わされることになるo そ うすると,Z(Ⅹ,Y,zA)は次のよう

に書きかえられる｡

1 ♂

Z(Ⅹ,y,Z)- zo exp ト f d-スf d･T
0 0

x㌔錘 t.; 刺 (I,打 ,｡(小 成 鋸(I,I+,Ⅴ芸(I)

十 〔G品 k}(I,パ ー 砥 ,kl(I,I+,〕ug(I,/〟

王〔定 三朝 (T,了 卜 定 と,k}(I,I+,〕uqT(T-/路 子),(5,5,

こ.こに,､G-reen関数

cT最!).(I,丁′)ニー く TT C射 (で)C妄′T(T′)LiB>/<Ld>
β .～

tk5- TT eXP ト fdr I .i(I)〕,口

などを導入したo

Green関数 (5･4)などは,例えばグラフの方法で求め ることができる｡

相互作用が一体だからグラフは簡単で,次の Dyson方轟式がえられる｡

♂

浸 37,I,i(T･T′,- ∑ IdT.gk右 (T･,･Tl)Ⅴ㌫ i21(I.)gq2TF l(Tl,T′,
ql,q20

β ♂

ql,i-,q40 0-

･vq4-｡5}'T2璃 T,k′l'T2,T′),

5五蒜 ′l(T,T′)- 8放 ′ 9.qk(I-T')
β

+q∑fq0
β

+ cr芝/

q0

(5.5)

dT19.qk(T-T.浅 uq^(Tl,症.q通′l(Tl,T′,

dT雷 .a(- T.,Ji 滝 l(T.,辞kIq,故′}(T.,T′), (5･6-

＼
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ここに, 鶴 (T)は第 0次の Green関数である｡ FourieT変換,

塩 (T) -p-1芝n g.OAK(伽｡ )e~'lWnT,

u･q(I ) -β一悠 nuq(ynl a" .VnT,

などをほどこせば,(5･5)'(516･)式は形式的に解けて次のよう丁に覆る｡

G,i.㌔ 〔.す 2K招 顎 KigŜvAさて'項 描 K招 , (5･7)

'9言- β K; 9言 ,

K}-〔- げ 19言護持l･軍)ド ,
0

これらの式は matrix formであって,例えば,

(G皇↑)汝,wn;汝,,W 去 - 鶴 ′l(Wn,以i) ,

(û喝ス )a,wn沌 ′W去-u藍′_kl(wn-Wn′) ,

などである｡全 く同様にして,GTま†

(5.8)

(5.9)

夜ども求め られるので,これらを (5.5)

式に代入して,)について積分すれば次の式をうる,

Z(Ⅹ,y,Z)-Z.expiSp logl(.-p-2Kl招 米Ⅹ†鵜 )

･ (K†Kl｢ 1〕),
0 q

K -K1-1 ,

(5.10)

(5.1日

ここに･Spは 盗,a,nについての跡をとることを意硬するoか くして,Fou-

rier変換されたのち, (2･6)式は次のように書 くことができるo

z-/H82〔p-1Ⅹq(リn)〕∂2〔β~'yq(yn)]82〔p-1zq(yhl〕
q'n

qIn

J 2L)7-
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xz(x,Y,Z) I

Z(Ⅹ･y,i),(5･10)は Ⅹ 喝( yn), y喝(リn),

uQ (yn)+u 竺｡(-yn)の形でのみ含んでいるo

vq(yn)- C〔Ⅹq(yn )+yq(ynl〕 ,

･蒜(リn)- C〔Ⅹ昭(リnト yq(リn)〕､,

wq(yn,-去 〔u｡(リn一十u-#q恒 n'] r

･(5.12)

zq(yn)を Ⅴ喝(yn､)お よびー
したがって,次の変換

1
wi(ynう-H i〔u｡(ynー 瑞 (-yn)〕 ,
I

をか こをえば , vd(ynlおよびW晶(yn)についての軽舟は直ちに実行できて･
(5.12)式は

Z-I-J7 82(鷲 - 盈 ',喝'n

方
×exp巨 詔 轟 f･n〔閥 yn)よ2+酔 nH2n

×Z(柄 (リn),W調(un号) (5.15)

となる｡ Z‖vq(yn),wq(yn巾 は (5･10)式に与えられているものであるo

(5.15)式は exa･ctである｡ 窮極の目的はこの式から自発磁化の出現と浴

う協力現象を導 くことであるが,この式を厳密にとりあつか うことは困難であ

るo まず,yn-口の成分のみを残す近似 - staticapproximation- が

考え られるO この近似は,111ユbbardLmod_e)1の場合にも,U-Oの篠限および

バシド鹿ゼロの極限の両者で exactになるo (バン ド幅ゼロの秤隈では H｡

は †,･1スピンの電子総数 JV†,-qlの一次結合になり,･Hl1-t交換可能にな

る)o しかし,この近似でも, (5･15)式の中にはすべてpq成分が含まれて

いるので･まだ取扱いが丙難であるoそれで,最 も簡単を近似として. レn=0

かつ qエロの成分のみを残し,他の成分 Ⅴ 喝(yn),Wq(yn日 qキD,ynキ0)

はすべて無視する｡ 残された成分は一種の分子場の役割を演ずるので,この近

一･2-･日8--
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似を分子場近似と呼んでお こう｡

§4 分子場近似

(5･15)式で ranaom potontialの博 聞お よび空間平 均値 ,即 ち

vq-O(yn-o)･wQ-D(リn-0)のみを残し,偽の成分は無視するo これらをvo,フ

woと書けば,(5･15)式は

･･･Z-f82(義 ,8(義 )exp卜2&｡vol2･wo2," a(vo,wo)I
(4.1)

と夜るO ここに･zm(vo,･wo)紘 (5･1甘 式で vo,woのみを考潰して次の

ようにとられたものである,

splog 〔 1｢ ㌻ 2 K ↓船 難瓦 †鵜 〕

- 施芝二ユ｡gl1才 2輔 2a-如 O-,n)鶴 (㌔ 頑 痛 奴̀ a,n)],

sp log K †K･1

-- ;2: log 〔- ♂-･1巌(wn)W｡〕〔1+β~ 1轟 くwn)W.〕0
;･･=,{-LtTl

これらノの式を通常のやり方七計算すれば,次の式に導かれる,

zm(vo,wo)=Hkiけ exp〔-β屯-
×i1+expト β(㌔

ここに,
ゝ
U

e汝= 8恵+-
2 ,

(p,h.β~1wo)2+♂-2匝DL2)〕),
(4･2)

Z.- 紺 + e x p ( 一 璃 ) ‖ 1 十 e 頑 瑠 電 痔 ,

(4･5)

(4.4)

が考慮されたO (4･1)式の voについての債分牽,硬積分間数が 巨｡皇のみ
の関数であるから･ar羅(vo)については直ち躍積分できるQ

120∵9･-



西村 久

以下,磁場 h-0の場合を考えるo そのとき,(匝oI･wo)平面での積分は

半平面での横倉であって, (4.11式は次のように書くことができる｡

00

Z-V子方･.raf f2 exp仁 子 E2,zm昭 ,

zm(f)-Hi1+expトβ(㌔ -cE)〕iil+eXPトP(Tk+cE用 ｡'k
(4.5)

メ.y ドの状態密度 I)(e)として適当なものを-,二とって;(4･5)式を数値

的に評価しなければ夜ら夜いが,結果は次 の機会に報告するo 夜か,

U･Dト音)/N- .の場合には･ (4･5)式は直ち把,

Z- Z.iHU･D(-i)/N)

となることを附託してお く｡

§5 帯 磁 率

x- ♂-Yt∂2log Z/∂h2-h-0 0

(4.6)

(5.1)

磁場 hは (5･15)式の Z日vq(yn),wq(ynH )の中の分子場 woとのみ結

合して加わ-I,ているので,wo'- wo+JeLLBh とかいて･(5･1)式を書き換え
れば,次の式がえられる｡

2

x-管 - 02-- - .,, (5･2)

- wo2---(#=0,-1f82(義 ,fa島 ,請 wo2

I ×rH62粛 8(/W謝 ex頼み 雛 (vn"2･wq(yn)2)〕
打

.ノqキo
y㌔ 0

×zh-0(ivd(リn),･wq(Wn))).

-210-サ ー
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前 節 の意味で の 分 子場近飢 即ち vo,W.だけ残すことにすれば,(5･5)
式 は ,

≪ w喜>> 三 ≪ E㌔ >

- (zh-0,-1空 香 ff4exp(草 2,ZA-0(E.) , (5･4)

と書かれるOここに,zh=0 穏 =B(i)紘 (4･5)式に与えられているQナ

(5･4)式の数値計算の結果の報告も次の機会にゆずるO

をお,17-→トOの極限では勿論

x- 2p,2D卜 拳
がえられる｡

(5.5)

§･6 あ と が き

これまで,縮退のないJ単一のエネルギー帯に対する Hut畑ard.mod.elをレ､
●

わゆる fllnCもional in七egralの方法で調べてきた｡実際の遷移金属に対し

ては multiorbital-band.mod_elで考える必要があろ う｡ §4で議論され

た分子場近似を改良するために､,rafld.ompotentialの･空間,時間的を flu-

C-tuationv喝(yn),W q(･yn) (qキ0,リnキロ)を,まず (･5･W )式の最低

次でとり入れることが考えられる｡これを実行すれば,spinwa･veexcita一

七ionが得られることが期待されるO目標は (5,15)式か ら協力現象を導き出

すことであろう｡
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