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ハルテイン系 としての S-1反強磁性-イゼ ンベルグ鎖
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-ルデイン相基底状態をもつS=1反強磁性-イゼンベルグ鎖の熟力学的性質を量子モンテカルロ法を用

いて調べる.いわゆる隠れた長足開E秩序は基底状態においてのみ存在し､有限温度では速やかに消失すること

を示す｡モンテカルロ計算のスナップショットを用いながら､劫劃犬態における量子揺らぎと有限温度における

熟的な揺らぎの質的な相違を認識し､この長足巨難秩序の消失の機構を明らかにする｡

1 序輪

反強磁性-イゼ ンベルグ鎖 は､スピンが整数 と半奇数の場合で質的な相違を示す とい

うハルヂインの予見【1】が提出されて以来､S-1反強磁性-イゼ ンベルグ鎖 の低温 にお

ける性質 は精力的に研究 されてきた｡エネルギーギャップの存在 は理論【2-4ト 実験【5,6】両

側面か ら確認 され､またスピン相関関数の指数的減衰 も､圭子モ ンテカルロ計算等 により

示 された【7]O また A用.eck､Kennedy､Lieb及びTasakiによって導入 された厳密可解模

壁 (AKLTモデル)【8】は､-ルデイン現象の物理的な機構の理解を飛躍的に高めた.

こうした一連 の研究の中で denNijsとRommelseは､基底状態にはス ピン相関感歎の

指数的減衰にもかかわ らず､反強磁性的な隠れた秩序 (Ⅱ0)が存在す る､つまりS z =0

のサイ トをすべて取 り除 くとSz- 士1の反強磁性的な並びが出現す る (後出の Fig.5を

参照) ことを指摘 した【9】o彼 らはこの Ⅱ0を定量的に議論するために､ス トリング秩序

パラメタと呼ばれ る以下のような非局所的秩序パ ラメタを導入 した【9】｡

L-1

087tring-LlimJSIZexpli打∑S,f]SLI･)'=2
(1)

AKIJTモデルの基底状態では HO は完壁であるために､ス トリング秩序パ ラメタは値 1

をとる.また S-1反強磁性-イゼ ンベルグ鎖の基底状態 において もこのス トリング秩

序パ ラメタの評価が行われ､有限のただ し1より小 さい値を とることが示 された【101｡ -

イゼ ンベルグ鎖で Ⅱ0が完壁でないのは量子揺 らぎのためである【11】｡本稿ではHOの温

度依存性を計算 し､その背後にある物理的機構を､モンテカルロスナップショッ トを用 い

なが ら明 らかにす る｡
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2 モデルハ ミル トニアンと計算手法

我々は､ハ ミル トニア ン

L-1 L-1

光-∑JiS,･･S.･'1≡∑ti･, (2)i=l i=1

で記述 され るS=1反強磁性-イゼン

ベルグ鎖 を考える｡ ここで Lはスピン

の数である｡我々は解放鎖､周期鎖の

双方について計算を行ったが､Ⅱ0に関

す る以下 の議論 において両者 に定性的

差異は無い【11】ことから､ここでは解放

鎖 に対す る計算結果のみを示す｡

sb g :''SiSi.1

(a)

図 1.モンテカル ロ局所 フ リップ

分配関数に対す るチェ･;カーボー ドタイプ【12】の鈴木 トロッター分解【13】を行 うと､-

ミル トニア ン(2)に対す る量子モンテカルロ計算は､スピンの 4体相互作用 (図 1(a))

p(si,Si.1,S.I,S.I.1)-<S.I,S.I.lIe-βVJnrs.I,S.I+1> (3)

を もつ2次元のS-1古典系におけるサ ンプ リングに帰着する.ここでS.･は値土1及び0

をとる｡局所的なモンテカルロフリップは､磁化の保存則

Si+Si+1-S.I+S:+1, (4)

を保証 しなが ら行われる【14】o また3-1/2の場合は､図 2(a)に示 される交換型局所 フ

リップ (図 1(b))のみを考慮すればよかったが､S-1の場合には､ス ピン配位 を更新

す る際にその行 き先が複数存在する場合 (図 1(C))がでて くる｡ さらに熟的な揺 らぎの

効果を取 り入れるために､ トロッター軸方向に沿 って一斉にスピンをフ リップするという

非局所 フ リップも行 うoなお保存則 (4)は等方的モデルに特有の制約で､一般に異方性や

外場が入 った場合は､局所 フリップの手続 きは格段に複雑になる【15】｡

3 疲れた秩序

HOを観測するための長距離秩序パラメタとしてここでは､計算の便宜のため､ス トリ

ング秩序パ ラメタ (1)とは若干違 った表式を導入す る̀｡

L L

OLR-[=(-1,∑:-1'S,"slf]/lE 刷 - 圭を -1,i馨 ･i=l i=1
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ここで(SIS,3,I,･･･,szlはSz≠0であるスピンのみがつ一くる並びであり､Lはそのスピ

ンの総数である｡式 (1)と(5)は見かけは違 うが互いに同一の物理量を観測 しようとする

もので､実際例 えば並進対称性がある場合には･,08ZtringとOLRの間には次の関係式が成

立する｡

1

亀 三 言∑∑(-1)i'15緩1据 -主≡08Ztring(i･)･ (6)

L

t'=1i=1
ここでilま0でないi番目のスピンの本来の位置であるo

熟的な期待値<0まR>の温 1･0

度依存性を図2(a)に示す｡長距離 0㍍

(非局所)秩序パラメタは､鎖の長 0.8

さに強 く依存することがわかる｡

図2(b)に同 じデータを横軸を鎖の 0.6

長 さの逆数 としてプロットした｡

有限温度では熱力学的極限におい

て<0邑R>は0となる､すなわち

HOは非局所的には生 き残 らない

ことが､今度はよくわかる｡図 2

の中での最低温度 kBT/I-0.05

ももちろん厳密には有限の温度で

あるが､我々はkBT/J-0.05と

kBT/I-0.10の間で､諸物理量

に数値誤差の範囲内で差異が無い

ことを確認 しており､･従って基底

状態の性質を再現する上で､これ

らの温度は十分に低いものと考え

0.4

0.2

0.0

0.6

てよい｡つまり図2は､基底状態

においてはIIOが､局所的には圭 0･4

子揺 らぎによって壊れていて も､

非局所的に存在 している与とを示 0･2

しているoさて図2(b)を利用する

ことにより我々は､Ⅱ0の相関距 0･0

離 (ス トリング相関長)EDを求め

ることがで きる｡それには式 (6)

の第 2辺において､有限温度では

ス トリング相関関数が指数的に減

0 1 つZE
∫′/rB良
てJ

0.00 0.05 0.10 0.15

L-1

図2.非局所的秩序パラメタの温度 (a)及 びサ イ

ズ(b)依存性
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衰す ることに注意 して､_離散的な

和を積分で評価 してやればよい｡

･ oiR,-主L Le-r/fD dr O･8

･! ･ I(7)016

ただ しこの評価 は､L>EDの場

合に限 り妥当である｡これより図

2(b)において､各温度 ごとに曲線

のLー ∞ での傾 き (微係数)を

評価すれば､EDの温度依存性がわ

かることになる｡ただ しここでは

モデルが等方的であるので､Lは

(2/3)Lとして評価す る. このよ

うにして得 られたEDは､言ってみ

れば観測値であり真の値である｡

0.4

0.2

0.0
0 1 2

kBT/J

3 4

図 3.局所的秩序パ ラメタの温度依存性

一方 で､別の方法でEDを評価することを考えてみよう.そのために非局所的秩序パ

ラメタOLRとは別に､ もう1つの局所的秩序パ ラメタ

OsR
〟(土干)-〟(土土)

〟(土手)+〟 ( 土 土)

L-1 L-1

=-∑馨亀 1/∑ l離 .P.lfi=l i=1
(8)

を導入するOここで N(･･･)は､Sz≠0であるスピンの並びにおける､(-･)タイプの隣接

スピンペアの数であるoここで (土土)タイプのペアは､長距離 HOを壊す ドメインウォー

ル (DW )に他ならない.S,FS.f+1-土1であることか ら､Sz≠Oであるス･ピンの隣接ペ

アが､Ⅱ0 におけるDW を構成 している平均的な確率 PDWは､OsRを用いて以下のよう

に表 され る｡

pD--;(1I0sR)･ (9)

複数の DW が存在 している場合､一般 にはそれ らの間に相関があってよい｡つま り各隣
=こ=コ

接ペアS,fS.f+1においてDW が発生する確率 は､PDWのまわ りで揺 らいでよいo Lか しも

しここで DW 間の相互作用が無 いものと仮定すれば､我々は次式か らス トリング相関長

EDを見積 ることがで きる.

eD-1- -ln(1-PI" ). (10)

こうして見積 られ るEDは､式 (7)に基づいて得 られるものとは違 い､DW は互いに独立

に発生す る､言い換えればDW は等間隔で分布す るという､重大な仮定 に基づいた値で
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あることを再度強調 してお く｡ 図 3に<OsR>の温度依存性を示す0<OLR>とは対照

的に､<OsR>のサイズ依存性は極めて弱 く､温度に対 して も緩やかに減衰す るo
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図4.ス トリング相関長の温度依存性
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図5･モンテカルロスナップショット(kBT/J=
0.10)
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(b)
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図 6.揺 らぎのタイプ

さて図4に､上述の2通 りの方法で見積 られたEDを示す.黒い印が実際の観測値､白

抜 きの印が仮定 に基づいた値である｡両者の間には定性的そ して決定的差異があること

がわかるoTー0で観測値は発散するのに対 して､仮定に基づいた値は20サイ ト余 りと
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いう有限値に留まる.このことは､図2(a)においてL-97という長い鎖において も､基

底状態で HOが非局所的に残存 しているという実測と相反する｡ 従 ってこのモデル計算

か ら我々は､基底状態ではDW は強い相関を持 って現れることを結論できるo

我々は図5に示 したモンテカル

ロスナップショットにおいて､この

ことを視覚的に確認できる｡横が

鎖方向､縦が トロッタ一方向であ

る.ここで温度はkBT/J-0･10

であり､従 ってこのスナップショ

ットは基底状態の性質を表現 して

いるものとみなす ことができる｡

Ⅱ0ははぼ完壁であるが､斜線で

示 した部分では圭子揺 らぎにより

局所的に秩序が壊れている｡注目

すべきは､この秩序の乱れがあく

までも局所的であること､つまり

DW は必ず対束縛されていること

である｡スナップショットの縦軸

は短いスケールでの時間発展を記

述することから､ある瞬間に対発

生 した DW が束縛を逃れて離れ

てゆくことなしに､短時間の後に

対消滅 していることがわかる｡

基底状態において DW 間に

いわば引力が働 く機構を考えてみ

よう｡基底状態のスピン配位は非

対角演算子Slsl+1+SlSl+1 を

通 してのみ揺 らぐことができる｡
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図7.モンテカルロスナップショット(kBT/J-
0.40(a),1.00(b))

つまり全磁化を保存する形で しか揺 らぎは発生 しない｡ 量子揺 らぎの典型的なパターン

を図6(a)及び (b)に示 した.図6(a)では､揺 らぎはHOに対 して定量的にもなん ら影響

を与えない｡一方図6(b)では､量子揺 らぎによってⅡ0は乱 されるが､あ くまでその影

響は局所的である｡つまり量子揺 らぎによって発生するDW は必ず対 になっている｡そ

して DW が消滅するときも必ず対消滅するため､DW が孤立 して残されることはない｡

ところが温度が有限になると揺 らぎに定性的な変化が生ずる｡図 6(C)に示 したのは､

有限温度における熟的な揺 らぎである｡熟的な揺 らぎというのは磁化の揺 らぎであり､モ
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ンテカルロシ ミュレー シヲンの言葉で表現すれば､非局所 フ T)ップがアクセプ トされる

ことに対応する｡従 って有限温度ではスピンは単独でフリップできるようになり､これは

孤立 した DW の生成を意味す る｡図 6(C)か ら明 らかなように､孤立 した DW は HO に

対 して深刻な影響を及ぼす､つまりもはや HOは非局所的に生 き残 ることはできな くな

る｡ これが､有限温度 において長距離的 HOが速やかに消失す る機構である｡ これを再

びモ ンテカルロスナップショットで見てみよう. 図 7(a)及び (b)に示 した ものはそれぞ

れ､kBT/J=0.40,1.00､において得 られた ものである｡非局所 フ リップが許容 されるこ

とにより､ トロッタ一方向に突 き抜ける形の孤立 したDW が発生 しているのを見 ること

ができるOより高温の図7(ち)では孤立 したDW の数は一層増 して､もはや量子揺 らぎと

熟的揺 らぎの区別がつきにくくなっていることがわかる｡

k/7T

(a)

(b )

+ -+ -EEト 十 一+ -

I
DD

++:.I..m
+…+

十 一十 一匡ト 00+-

1
.D

L---------i
1 ･0 + -+ 一国 ー00十 一

図 9.g=1特有のエネルギー分散関係 図 8.単独 スピンフリップ

4 まとめと考案

S-1反強磁性ハイゼンベルグ鎖の基底状態は､量子力学的に乱 されており､また

そこではスピン相関関数は指数関数的に減衰するにもかかわ らず､隠れた長距離秩序をも

ている｡我々はこの隠れた秩序 HOの熟力学的性質を調べるために､非局所的及 び局所

的秩序パラメタOLRとOsRを導入 した.<0邑R>,<OsR>共にT-0で成長 してゆ く

けれども､完全な値 1には到達 しない｡これは､基底状態において も存在す る量子揺 ら

ぎのためであり､AKIJTモデルの場合とは対照的である｡ただ し重要なことは､絶対零

度における揺 らぎ､すなわち量子力学的な揺 らぎは､時空において必ず局在 してお り (図
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5)､長距離秩序 を本質的 に壊す ことはで きないということである｡ このため､隠れた秩

序 の相関距離 (ス トリング相関長)EDは絶対零度で発散す る.長距離秩序 の消失 に本質

的に寄与す るのは､束縛 されていない孤立 した ドメインウォール (DW )である｡ これ

は有限温度 におけ る熟的な揺 らぎ､すなわち磁化の揺 らぎによってのみ生成 され る｡ さら

に孤立 した DW のこの生成機構 は､本 モデル､つまりS=1の系 に特有 な ものであ る｡

図 8(a)に示す よ うにS-1/2の場合には､反強磁性秩序状態 において スピンを単独でフ

リップ させて も､DW は必ず対生成 し孤立 した DW は得 られない｡ ここに示 された DW

対 は､ よ く知 られているよ うに 1対 のスピン波 として､エネルギーの分散関係 において

連続 スペ ク トルE(A)-EiiSd(k')+鴇sik(k-kl)を構成す る【16】.ここで菰siQ(k)は､ダブ

レッ トマ グノ ンのエネルギー分散関係である.一方 S=1の場合は､単独 ス ピンフ リッ

プ土1･→0により､孤立 した DW が発生 し得 ることがわか る (図 8(b))｡つ ま りこの孤

立 した DW は､S-1反強磁性ハイゼ ンベルグ鎖 に固有の励起である.

そこで本モデルのエネルギ一分

散 関係 と して ､図 9の よ うな も

のを予想す ることができる｡波数

k=打においてギャップ△を もつ

孤立 スペク ト).Vが､k-0でギャッ

プ 2△を もち その付近ではE(k)-

EDW(k')+EDW(k-kl)でよく近似

される連続 スペク トルにもぐって

4

3

2

(f
J
c
[PLL
E
Eq
)

u
t

.

ゆ く､という描像 であるoこの物 萱 .
理的描像 は最近､数値的なrenor-

malizationgruopの方法によって

も提 出 されている【17】｡ また最近

行われた､良好なS=1準 1次元

物質を用 いた中性子非弾性散乱の

実験 において も､連続 スペク トル

0 1 2 3 4 5 6 7

(毎r/∫)~1

図 10.ス トリング相関長 の対数 プロッ ト

か ら分離 'Lた鋭い強度 ピークが観

測 されている【18】｡

図 9におけるギャップ△はこれまでの議論か ら､孤立 した DW の熟 的な励起 エネル

ギーに等 しい と考 え られ る.そ こで図 5のfDのカーブの低温部分 を､

ED ∝ 孟 exp(一志 ) (111)

の形 にあてはめて△を評価 してみよう.ここでT-1の補正 は経験的な ものであるが､転送

行列法を用いた計算で も確認 されている【19】. 図 10にED,kBTeD/Jの対数をプロットした
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が､r-1の補正を行 うとよく直線にのることがわかる｡傾きか ら得 られる△の値は0.14J

程度であっ長｡転送行列法によってもこの値は評価 されており【19ト 0.326Jと報告 されて

いる｡そのデータも併せて図 10に示 した｡ 両者の差は小 さいとはいえないが､我々の積

分評価の方法ではL- - への外挿l.=おいて癖に低温で暖昧さがでて くること､またED

の値が低温で大 きくなって くると評価の精度が悪 くなることなど､いくつかの理由が考え

られる｡ギャップAの大きさは､理論的にはハルヂインギャップ0.4J程度になると予想 さ

れるが【20ト 低励起エネルギースペク トルの定量的議論は､今後の課題に譲 りたいo
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