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ヤーン ･テラー効果におけるBerryの位相

東大 o理 青 木 秀 夫

1. 序

ベリーの位相は量子力学の基本的帰結であるが,これが物理の様々な分野に現われることに最近興味が

もたれている｡この中には

a)量子ホール効果[1-3]

b)分子やクラスターの変形と電子構造[4]

C) ゲージ場の理論[5]

等が含まれる｡最近Ham[6]が,化学物理において馴染み深いヤーン･テラー効果においても,ボルン･

オッペン/､イマ-近似での波動関数の性質をベリーの位相という観点で理解できることを示しているので,

この仕事を紹介した｡

これは,ヤーン･テラー(複数軌道 )問題における電子の波動関数少が,空間を3600回転 させても元

に戻らず

少(27C)ニーや(0)

のように符号が変わるという,LongueトHiggins[7]の時代から知られていた性質を,原子核の座標を断

熱パラメータとしたときの電子波動関数のベリーの位相と見なせる,ということである｡フォノンの波動

関数¢も符号が変わるので,全波動関数や¢は勿論一価関数 となる｡

2.ヤーン･テラー効果

結晶中の錯体 (例えばMgO中のCu)の電子と原子核に対する全ハミルトニアン

〟 -〟el+〟n+〟eトntotal~

の中の電子と核との相互作用は,核の平衡の回りの基準振動座標Qを用いて

Luel-n-Vcf'Pvfl'Q,ド
のように展開される〇ここでVcfは結晶場ポテンシャル,Ilは錯体の対称群の既約表札 Luel+Vcfで決

まる電子状態が縮退している(ヤーン･テラー ･イオン)の場合,この展開は,上式右辺のようにQの-
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｢トポロジーの物理-の応用｣

次の項が主要項となる｡例としては,図1のように,八面体のMX6型鎖体があり,この場合関与するのは

2種の電子波動関数

図1

%∝(3Z2-r2)

や6∝(x2- y2)

と2種のフォノン基準モードQo,Qeである｡4,0,やeを基底とすると

H e1-n∝ 了 360 QQ三)

と表わされ,これを対角化する電子状態はQを

Qβ-βsinβ

Qe-pcosO

と表わすと,

♂ ♂

サ+-両 cos言+サeSin-2
♂ ♂

や~=~両 sin言+少eCOS~2
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となる｡これら中土は,0-0+2打とすると符号を変えるが,これは,Qo-Qe空間でQを円上を断

熱的に一周させたときに電子波動関数が得るベリーの位相と見なせる｡

5.擬スピンによる記述

上と同等であるが,もう一つの見方が擬スピン[8･9]

･-(Tx,Ty, Tz)

を用いても与えられる｡ここで TzH 三 (一三 )が仇 占有 (h 占有 )に対応するが,詳 しくはパウ
リ行列と同形に

T+-CeTco, I- -CoTce,

1
･Z-ち(C!ce-CoTco)

で定義される｡ヤーン･テラー結合が

Lu｡トn∝ QoTx+QETz

であることから,Tが Q方向での上下向スピン状態で対角化され,この際のスピン軸の回転に対し,(少6,

両 )がスピノルと同じ変換性をもつことが,ベ1)-の位相に対応するといえるOこの変換性は,構造的

には,〟 t｡t｡1と交換する有効スピンが存在する為で,これが交換したのは,関与するモー ドが2個のみ

(LKe1-mの中に Tx,Ty,Tzの内2個だけが現われる)ことに由来する｡これから,上の議論が一般にど

の様な場合に成立つかがわかる｡これらの協力的ヤーン･テラー効果等-の拡張も面白い問題であろう｡
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