
｢低次元系の物性と場の理論｣

共鳴-ー トリーフォツタ法とその 1次元電子系への応用

京都大学理学部 井川厚志､富田憲一､福留秀雄

il共鳴ハー トfJ-フォツタ近似1)

1次元電子系やある種の分子など電子間相互作用に起因する大きな王子揺 らぎをも

つフ&ル ミオン多体系に対 してはRPAやあるいはそれに低次のモー ド-モー ドカップ1)

ングを考慮するだけの近似では不十分である｡ L_か しこれらの系を扱 う一般的近似方法

はまだなく､これまでのところ数値厳密対角化法や圭子モンテカルロ法による扱いに頼 ら

ざるを得ない｡ しかし前者は小さな系にしか適用できないし､後者はいわゆる nega･tive

sign問題や (基底状態と同 t3対称性を持つ)励起状態の計算ができない欠点を持つ｡ま

た､どちらの方法でもその計井結果から圭子揺 らぎの物理的描像を取 り出すことは容易

でない｡

大きな圭子揺 らぎをもつフェルミオン多体系の-- トリーフォツクenergyfunctional

は､しばしば複数の localminimum (ハー トリーフオツタ解) をも? o こうした系の圭
子揺 らぎはむしろこれらの-ー トリーフォツク解を重ね合わせた く共鳴させた)波動関数

｣VJ

仲)-∑ げ)CJ (1)
J=1

で近似するのが自然であろう｡ 式 (1)は通常の量子化学で行われている直交基底を用い

たCI展開 とは異なり､展開基底 げ)は一般には互いに非直交である点に特徴がある｡
Cムhe,entstate表現 仲)-Ilu)(uJgl)duの考え方で言えば､U(N)群上の関数 (uJql)
をNs個の波束 (ulj)の和として表現する近似だと言える.

非対角項 (flHl9)が大きいときは､ Jf)がもとの-- ト')-フォツタ解からずれる

効果が重要なので共鳴下でげ)を決め直す必要がある｡tq ,げ))は､エネルギー期待値

β=堕し塑型_∑JgCJ+C9(fJHI9)
く叫申) ∑fgCf+CgくfLg)

(2)

を最小にするように最適化される｡ q に関する変分から†q )を決めるC I方程式

AJ-∑og(くffHlg卜 E(fIg))-0, I-1,2,･-N. (3a)9

が､ げ)に関する変分より各 S-det中のorbitals李決める式

亀 -∑og((flfifpHJアト E(flfifpJg))-0, I-1,2,- ,N･9

α-1,-･,n occupied orbitals p-n+1,-,N unoccupied orbitalS (3b)

- 699-



研究会報告

が得 られる｡非収束の困難を避けるため､式 (3)は直接最適化法のアルゴリズムによっ

て解 く｡2)得られた CI係数や S-detsを分析することで量子ゆらぎの物理的な理解がで

きる｡

S21次元半充満-バー ドモデルの圭子揺らぎ2),3)

共鳴ハー トリーフオツク法を1次元ハバー ドモデルに適用 してみよう｡このモデルは

厳密解が得られているので､新 しい近似方法の有効性を確認するのに都合がよい｡

1次元半充満-バー ドモデルの-ー トリーフォツタ基底状態は反強磁性的長距離秩序

を持ったspindensitywave(SDW)状態である.ハー トリーフオ･yク方程式にはこの-様

な解以外に非線形低励起であるソリトン (図 1)､ポーラロンといったオーダーパラメー

ターの局所欠陥解が存在する｡特にソリトン解はその両側で SDW の位相を逆転させて

おり､長糎離スピン相関の揺 らぎを考える上で重要な解であるOこれら電子オーダーパラ

メーターの欠陥解を量子揺 らぎの基本単位として 1次元ハバー ドモデルの圭子揺 らぎを

理解できるのではないかと考ている｡

周期境界条件を課 したNサイ ト1次元ハバー ドモデル (-バー ドリング)め (sym一

metryadaptされた)共鳴ハー トリーフオツク状態として

Ns N-1 Ns
IVh)-∑ScJh∑cos(km)r (1+R)(1土Is)lf)-∑ lsfh)ScJh (4)f=1 m=O J=1

をとる｡ ここで Tは1サイ ト並進､Rはリング内に軸を持っ2回回転､Zsはスピン反転

で 1+ts,1-Zsはそれぞれスピンの1要項状態及び3要項状態への近似的射影になって

いる｡

近似の評価の目安として相関エネルギーを取 り上げるO表 1に Ns個の generating

S-detsを用いたとき′に説明できる相関エネルギーの割合 (a=(EsDW-EReBHF)/(EsDW-
Eex∝t)×100)を示 した｡ごくわずかのS-detだけで相関エネルギーの大部分を説明でき

ていることがわかる. 14サイ トの場合､Sz-0の独立なS-detsの数は (NCN/2)?-

ll,778,624にもなるのに対 して我々の共鳴-ー トリーフォツク波動関数は4ⅣⅣ∫-336-
1176しか含まない. とくに Uが小 さい程より少ないgeneratingS-detで同 じ割合の JC

を説明できる｡ システムサイズが大きくなるにしたがって Nsを増加させる必要がある

が､厳密対角化法がとても実行できないⅣ-18,22においても80%以上の相関エネル
ギーを餅明できている｡

つぎに図2に最適化された各S-detのspindensity(SD)及びbondorder(BO)m et

成分 alternating成分に分けて示す｡基底状態では全ての S-detsで chargedensity(CD)

とspinbondorder(SBO)･は芝erOになっている｡ 図中の数字はJ(sfh仲)l2/l(Sfhlsfh)l2
を表す.図2a.はやや変形 した SDW 状態､ 図2b2Cは中性ソリトン2個の状腰で､こ

の2つのconfiguration間の共鳴はソT)トン対のbreatllingmotiomを表 している｡図2d,
2e,2fは4ソT)トン状態である｡たった6種類のS-detsのなかにこれら4ソリトン状態

-700-



｢低次元系の物性と場の理論｣

が混 じってくるということは､14サイ トといった相当短い鎖であってもソTjトンの濃度

揺 らぎが重要であることを示 している｡

図3に異なる対称性毎に軌道最適化 した共鳴-ー トリーフォク近似による最低励起

branchの分散を示 した｡singlet(-●｣),triplet(-サ ー)励起の k依存性はN-- にお
けるhomopolar励起の sin的な振舞い (-I-)をよく再現 している.

§3結合交代 した-バー ドモデルに於ける圭子揺 らぎS)･6)

次に結合交代 した 1次元-バー ドモデル

Ⅳ-1

a-∑ 【(-1+(-1)n-131∑ (an･1,dan,q+ai,qan･1,q)+UNn,･Nn,-]+芋 32(5)n=O q

に於ける圭子揺 らぎを考える｡ このモデルは U による dimeri2iationの助長や励起状態

の対称性の順序の逆転を示すが､これらは単なるハー トリーフオツクの計算では再現でき

ず､圭子揺らぎを取 り入れることが必要である｡結合交代 した-バー ドモデルでの中性ソ

リトンは､長結合に中心を持つ tyPeA(Sl)と短結合に中心を持つ typeB(SB)の2種

類になる｡Si､SBの生成エネルギーは 3ともにそれぞれ減少､増大する04)また､Sl

はソTJトンの中心付近で結合交代を助長 し､SBは逆に結合交代を抑制する. この傾向は

U-3-4で最大 となる.

- ミル トニアン(5)にたいする共鳴-- トTJ-フォ･yク状態は

Ns N/2

仲h)-∑ScJk∑cos(hk)T2h(1+R)(1j=Zs)lf)
J=l h=1

(6)

Nk

である｡ 図4に〃-14,〃∫-8,∬-0.05の場合の最適化された generatingS-detsを

示 した.白丸は Slを黒丸はSBを表す. 1見 して Sl方が SBよりも多い｡ p(Sl)-
∑r=sIPJNf(Sl)/∑JN=sIPfNJ(SO)によ-てナイ-プに評価される SP̂の割合は､約70
%で Uとともに増える傾向にある｡ 従ってU～4で最大となる結合交代の様子 (図5)

は､支配的な揺 らぎである Slの結合交代の助長の振舞いによって理解できる.

図6にはスピン相関関数 くSoSm)を示 した.Uを大 きくするにつれて短結合で結ば

れた最近接サイ ト間の相関は大きくなるが 長距離結合で結ばれた最近接サイ ト間の相関

は小さいままである｡ 1サイ ト内及び最近接サイ ト間の singletpairdensity相関関数

Lsp(n)-
く叫El,0･En,OJV)
(叫申)

(n-0,1),En,0-(an,+ao,_-an,_ao,+)/1乃 (7)

を計算するとL;hportbond(1)+Lsp(0)が 2'の増加にともない急速に1に近づいている.
これは結合交代 した-バー ドモヂルの基底状態がgeminalproduct

･V,=雛 (a!n-"a!n,1-a去n-1,.a!n,.,･3 (a…叫 Ta…n-1,⊥-a去n,la;n,.,-0,(8,
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でよく近似されることを示 している｡

基底状態 と異なる対称性をもつ励起状態はそれぞれの対称性毎に S-detsを最適化

してやることができる｡ また同じ対称性を持った励起状腰にたいしてはS-detは基底状

態と同じものを用いCI係数は CI方程式 (3a)の2番目以降の固有状態をとる｡図7に

3=0.05の場合の 1垂項励起エネルギーの U依存性を示す｡U-3で lA2-(■)と

2ilAI(I)が U～4でlA言とlAl(ロ)が逆転する様子を再現 している｡図8にlA2-咲
態にたいして最適化された S-detsの構造を示 した｡励起エネルギーの振舞いから予測さ

れるようにこの状態は荷電の揺らぎを含んでいる｡

以上､1次元半充満-バー ドモデルで見てきたように共鳴ハー トリーフオツタ法は揺

らぎの具体的描像を直感的に理解するのに役立つ新 しい有力な近似方法である｡今後多

くの現実的な系に適用 し個々の系での揺 らぎの姿を明らかにしていくことが望まれるO-
方､この新 しい近似は原理的な面で解明すべき点 も多い｡例えば現在のところ､得られた

波動関数.の理解は非常にナイーブなものであり､より豊富な圭子揺らぎの情報を取り出す

ためには非直交 5-detsで展開された波動関数を理解する方法を発展 させる必要があると

思われる｡また､考察 しているシステムの圭子揺らぎを近似するためには何個の S-deもs

を取 り込めば充分なのかを共鳴ハー トリーフ*･yク法内部の論理だけから知 ることはでき

ないものだろうか｡ 1次元電子系について言えばボソン化法や繰 り込み群の方法など従

来使われてきた近似方法との関連 も明らかにする必要 もあるo
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