
｢重い電子系の理論｣

尚,eke(a)の定義はバン ド計算 との関係を意識させるが,電子相関による γ とxsの増大
<

因子 1- ∂Z/∂W,分TT+ 9TJはバ ンド計算には取 ｡入れられていないものであるO我々は

これ らの増大因子をUに関する摂動計算に依 り評価することを目指す0

5･. 周期的アンダーソンモデルの変分理論

東大 ･物性研 柳沢 孝,斯波弘行

(1)はじめに

高密度近藤系は電子間に強い相関のある系であり,低温では Fermi流体であると思われて

いるがその理論的取 り扱いは難 しい｡変分法はこのような強い相関のある系を扱 う一つの有力

な方法であり,それによって調べた効果を紹介する｡

モデルとして,周期的 Andersonモデル

H - 房 吉丘Cko C ko-Vfo(ck'o f ko十fk'o cko)
十

' ef F o f k'o f k6'Uf n fj† nfj i (1)

をとり,U- … とする｡変分波動関数は singleimpurityproblem の第-近似である

Varma- Yafetの波動関数を格子の場合に自然に拡張 した

1
g- n(1十 万 FoeikR" h f; o c ko ) け > (2)ノ

をとる｡ここで け > は伝導電子だけがっまった Fermi球であり,〃は格子点の数である｡

エネルギーを最小にするようにI'kを決めればよいO 実は,この波動関数を用いてエネルギー

期待値の計算 をすることは難 しく,どうやって計算するかが変分計算の一つのポイントになる.

(2)Gutzwiller近似

Hubbandモデルに対 して用いられた Gutzwiller近似 1)を周期的 Andersonモデルに適

用 した計算が Rice-Uedaら2)によってなされている｡エネルギー期待値は一種の平均場近似

｣行 うことにより

E-Ekin+写 qoEmix,a+ ef n f
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と求められる｡ここで,

Ekin-孟 宗 古点くck'OCk0,0

Emix,0-- 2㌢三号 < fh'qckO･ ck'of k o, 0

I nf=写nfq

である｡<A>｡-<舶 A14,｡>/<布 陣｡> で, 鶴 はU-0の時の f,Sが混成 したバン

ドを表わす :

4,0- n(1+I,kf:achq)lF>
k,o

f電子数 nfq

(4)

がU-0のときと同じ式で与えられると仮定すると, 条件っき変分間題を解 く

ことになり, 〟αを Lagrangeの未定係数 として

ek (,r I'ko
-2Vqo

NE;＼1+rk20 ~'Yol+I.k20
E=i∑(

rk20

'e后 亮 )
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0

を tI'koJ, nfoで変分することになるoその結果,Ilkoは

2qoV

I'ko-

ef-ek+ (rTf-Ek)+4q≡V 2

/【＼.ノ

で与えられ,TエネルギーEは

E-与〔言te.20-D2-

-2Vo210g
nfo(去 I nfq･ pe｡6)

,,IT'ご
)+Efnfo]

となる.ここで' Vo-qoVであり,バンドの幅 2Dが A- 打PV2,p ≡l/2D より十分大
へノ
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きいとしたoEをnfで変分すると,特に nf=1のときには

6o

11 nf一五 才 exp(

ef+D- eo

4pV2

となる｡右辺の指数の肩は singleimpurityのときと比べて factor2だけ違 う｡ エネルギ

ーを磁化 7nで展開することにより･帯磁率が計算できるが,･ef がかなり高 くない限 り帯磁率は

発散する (図6)｡この発散は少 し強すぎるように思われる｡

(3)変分モンテカルロ法3)

モンテカルロ法によってエネルギー期待値 を正 しく評価 し,Gutzwiller近似の欠点を取 り

除こうとするのが変分モンテカルロ法である011kを少数個のパラメーターで表わし, 変分に

よってパラメーターを決めるoU- 0のときrkが fレベルの位置 ef と混成の大きさVで表

わされることを考えて,電子相関の入-たとき(U- - )は, Ef,Vをくりこまれた Tf,γ

に変えたもので弓 が か け るとして ,Tf,γを変分パラメーターとする ‥

27

ef- ek+((Tf- ek)2+47 2)1/2

/ヽJ (5)

波動関数の形が決まれば変分モンテカルロ法では電子相関を正確に取 り入れることができる｡

今回の計算は一次元モデルをとり,伝導電子の分散 を Ek--2coskとするo Vを0･5, Ef

を0,-1, -1･5 としたo原子数 N｡-40で電子数 NeはNe/Na-2,7/4を選んだoエネ

ルギーを最小にする変分パ ラメーター γはVより小さくなり,rrfは 与 よ｡高 くなるoこれ

は物理的に予想された通 りであ｡,Tf,γの値は結果 としては Gutzwiller近似によるもの

に近い｡

S 電子,f電子の運動量分布を計算 したのが図 1であるOここで, ef=0, Ne/Na-7/4

としているof電子の運動量分布はU-0のときに比べてk依存性が小さくなっていて,電子

相関によりf電子の局在性が強 くなっていることを示 している｡系は metalで Fermi面が

存在 し,そこで f電子の分布にとびが現われる｡このとびが小さいのは電子相関の効果である｡

基底状態でのスピン相関を見るためにスピン相関関数の Fourier変換をS,f電子について

計算 したのが図2である｡ S(q)(･印 ), C(q)(▲印 )はそれぞれスピン,密度 (charge)

相関である｡パラメーターは図 1と同じである｡これらの図から,f電子間の密度相関は小さ

くおさえられているが,スピン相関は非常に強められているのがわかる. 声電子の密度,スピ

ン相関はU-0のときとほとんど変わらず相互作用 Uの効果は S電子には影響がないことを示
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している｡U-0の場合 (図3)と図2を比べるとf電子間のスピン相関のみ強められている

のがわかる. f- S相関の q依存性は小さく局所的である｡

図2 スピン,密度相関関数 図3 U-0の時のスピン相関関数

(4)別のアプローチによる変分計算

Gutzwiller近似および変分モンテカルロ法ではFkが少数個のパラメーターで表わせると

したがその保証はない｡また変分モンテカルロ法では帯磁率の計算は難しい｡そこで,別の変

分計算を行った｡

まず,(2)の波動関数が次の形に書き換えられることに注意する｡

V- exp(S)少｡

ここで,少｡は(4)で与えられ,

1
S-一一･二.∑

JNkjeikRjrkof/ackonfj,-o(0-Torl)

(6)

(7)

であるo efがあまり深 くなくf電子数 nfが小さいときにはSは小さいだろうから,

exp(S)-1+S+･- と展開して高次の項を落すことが許されると期待できる｡エネルギー

期待値は linkedcluster展開ができる :

E-<glHlg>/<FJW>

-<H>o+<HS+S+H>O,C+<S+HS> O.C+ ･･.

Eを最小にするようにrkoを決めればよいOすなわち,rkoの形を仮定せずにrkq を決定で

きるo実際の計算は簡単のため再び一次元とし伝導電子を Ek--2coskとした｡ band
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fillingはNe/Na-3/2 とし,metalの場合を考えるo図4はrkの k依存性である.Fermi

面の近 くでrkが大きくなっているOこ れ は 左 をTf, γで表 わ し たとすると Tfが大きくな′'ヽJ
りVが小さくなっていることに相当する｡f電子の運動量分布を図5に示す｡電子相関の効果

によって Fermi面でのとびが小 さくな り,R依存性 も小さくなっている｡

帯磁率の計算結果が図 6である｡ f電子の帯磁率は Gutzwiller 近似で計算するとかなり

高い 与 で発散するのに対 して,今回の計算では有限のままであるo s電子の帯磁率は小さく,

U-0の時とほとんど変わらないOこれらの結果より特に価数揺動領域では Fermi流体が実

現 していると考えられるo軌道縮退が2(スピンも含めて縮重度Nf-4) の帯磁率も図 6に

入れてあるo軌道縮退のない場合 (Nf-2)に比べて小さくなっていて,この傾向は Rice-

Uedaの結果 と consistentである｡
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