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軌道縮退のない一次元周期アンダーソン模型の経路積分法による量子モンテカルロ計算 1)に

っいて報告した｡特に,最近の1及び2不純物の場合の量子モンテカルロ計算 2)ぉよび1不純

物のべ-テ仮説による厳密解 3)と比較 した｡

ノ､ミル トニアンは

H--iPo(cL10Ci+ C:a ci.10)+EfPoflofiO

+vPo(cIofiO+f:ocも0)+U∑nif†nifi I乙

分配関数は次のように書かれる4) :

Z- ∑ ∑ ∑ sign (p((xlo(j),Tzo()))))
O-†,H tT∠｡())H T∠o(j))

･Zp((xlo(j), T∠♂(j)i))I

p(tx∠♂(j), T∠o(j))))

〟

-ndet〔GJ(I,j+ 1)〕det〔G↓(i,j+1)〕
j=1

･exp卜 PHu(j)/M〕･

ここでP-1/T,肌 まトロツタ-分割数であるo Hu(j)はハ ミル トニアンの最後の項の ｢虚

時間｣jでの値｡ x∠｡(j)および T∠♂(j)は ｢虚時間｣ノ●での /番目の粒子の位置と種類 (C

かf)である. Gの行列要素は

〔GO(j,j+1)〕ll′

- 9(x∠o(j)-xz'o(j+1);Tlo(j), Tz′o(j+1))

となっている｡ ここで
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9(, ; T, T′)-i g｡｡ S (2打k ,/N)
Nk-1

･ii,(Ut)TT〝UT〝T′eXpl-PET〝(k)/M〕

行列 Uは,ハミル トニアンの最初の3項 を運動量表示で対角化するもので

Ul.1干 U22-V/tV2+ (El(k･)- ek)2)1/2

U21- - U12- lEl(kト ㌔=(V2+(El(kト ek)2)1/2

また, Ek=-2tcos(2wk/N),Ea(k)(a= 1･2)= 〔(ek+Ef)±sign(Ek-Ef)((ek

-Ef)2+4V2)1/2〕/2であるo

用いたパラメータは文献 2)と同じで,伝導電子の重な り積分 tを1として,V-1(A-

打PV2-0･5),EfH U/2,U-0-4,T-0･125-10, AT-1/MT-0･25(M :ト

ロツタ-数 ),各データは 105MCSでの平均である｡ モンテカルロの方法は,文献 4)によ

っている｡次に,結果を示す｡

U-2を例にとると,まず局所モーメント< (oifz)2>(0- nif†-nifU nif†はiサイ

トのf電子数 )は, T>0･5では1不純物の時 と変わらない (図1)｡ T<0･5で反強磁性

的相関が成長 し始めると同時に,モーメントも減少 し出す｡ (強磁性的に結合 した2不純物 2)

とは反対｡また, 1不純物の時, r<0.25で近藤効果によりモーメントが死に始めているこ

とに注意oこのときのTK～0･087)次に図 2に同一サイ トでのf電子間の相関< nifTnifl>

OX l l li./= F.':; ≧ .TB !㍉

0･l I T IO

(TfJuVへ--!U)＼(Tl!U--】UV

l l ,

02uA
0.1 1 10T

図 1 局所モーメントの温度依存性 (U-0(●), 図2 f電子間の局所相関.記号は図 1と同じ｡

去禁 '蒜 2dTB,)三,;'A'2')Oも禁 讐 '8:) Lで niifU,-n?fi'買/̂<eti深 芸LflR,㌣eff=

の温度変化を示す｡低温で相関が成長するが, T<0.5では再び相関が弱まる｡挿入図はT-

o･125での有効相互作用 打 eff-U< nifTnifi>/<nif†><nifi> をUの関数 として示 し

たものであるoこの量は準粒子間の相互作用 r†1(a))とは異なるoI'i†(a))は低エネルギーで

打2A2/4TK 程度に大きくなるが,ここでの U｡ffはへ†(W)をWについて平均 した程度のも
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のであろうO計算結果はUの大きいところでUeff-花A程度で飽和するように見える｡

一様帯磁率 xffは反強磁性的傾向に,より敏感であるol不純物に比べて大きく増大 した後,

反強磁性相関の為に急激に減少する (図 3).帯磁率の振幅は,有効バ ンド幅を t/2 程度 に

とった 1次元 Hubbard模型 5)に近い｡ 上記のモ

-メントの低温での減少及び有効相互作用の増加 も

Hubbard模型 と同様で,基底状態でスピンの反強

磁性的整列に隣から反対向きスピンが- t2/U程度

混 ざることによる｡

以上の結果は,Jの縮重度が2では,J間の磁気

的相関が近藤効果に勝ってしまうことを示している｡

縮重度 を増やせば磁気的相互作用は減少 し,近藤温

度は上がる｡一次元モデルでは,確かに,低温で磁

気秩序化 しやすいから非磁性的な Fermi液体状態

t ll t

0.1 1 10
T

図3 -様帯磁率の f成分 Txff o 記
号は図1と同じ｡この図に限 り , 誤差

は0･1の程度ある｡点線は1不純物の

厳密解 3)(下からU-0,2,4)｡細線

はU-0瑚寺の大正準集合による計算値O

は調べにくいが,逆に,磁気秩序 と近藤効果の競争を調べ るとい う観点 からみれ ば縮重度 を代

えて調べてみることは興味深い｡
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