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現代の物性物理学においては,電子間の相互作用による ｢多体効果｣はもっとも重要な現象である｡この講

義では,特に強相関電子系を例として,強相関効果を系統的に扱 うことのできる動的分子場理論とその最近

の発展について概説する｡第1章で,強相関電子系の最も基本的な模型であるHubbard模型とAnderson模

型の性質について概観し,第2章で動的分子場理論について説明する｡第3章では,動的分子場理論を越える

最近の試みについて紹介する｡

第1章 Hubbard模型とAnderson模型

1.1 Hubbard模型

1.1.1 Hubbard模型のHartree-Fock近似

Hubbard模型

71-∑li,Clqc"+Ed∑niq+U∑ niTnil
tjq lq I

(1･1)

は磁性体の模型として,詳しい研究がなされてきた【1】｡最近では,酸化物高温超伝導体の低エネルギーにおける有効模

型として盛んに用いられている｡tijはサイトiとjの原子軌道の重なり積分,Edはd軌道のエネルギー,Uはサイトitこ

電子が2個同時に来たときのクーロン斥力のエネルギーである｡clq, ciq,niqはサイトiでの電子の生成 ･消滅演算子と

電子数演算子であるoc.q-N-1/2∑kCkqelk'Rtを代入すると,ハミル トニアンの第1項は

710-∑ EkCk'qckq, Ek-∑ tijeik'R "

kq I
(1･2)

と書ける｡

ここでは,まず初めに,HartreかFock近似によってその性質を調べよう｡また,常磁性状態と強磁性状態だけを論じ

ることにすると,電子数の期待値は場所によらず一定としてよい｡HartreかFock(HF)近似では,電子間のクーロン斥力

の項は,niTnilの積のうちの片方を平均値で置き換えて,

UniTnileW ∑ (n一g)niq - U(n†)(nil) (1･3)
(7

と近似する｡最後の項は2重かぞえを補正するものであるが,定数であるので除く｡よって,HF近似では,d電子のエ

ネルギーを包 q-Ed+U(n_q)に置き換えればよいことになるo

電子系の状態を調べるのには,Green関数が便利である｡Green関数G(E)は,今の場合,(E-71)a(E)-1の解であ

る｡平面波を基底状態にとると,

Ghq(E)-
1 1

E-Ek-Edq-E-Ek-Ed-U(n Iq)
(1.4)

となる｡また,1サイトあたりの状態密度は,

pq(E)--志∑ lm Gkq(E･iO･)-孟∑6(E- Ek-hq)-po(E-Ed-U(n-q)) (1･5)
k k
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と計算される｡すなわち,状態密度は,無摂動の状態密度がシフトしただけのものになっている｡常磁性状態で,サイ

ト当りの電子数n-(nT)+(nl)が0<n<2であれば,金属となる.

Hartre㌣Fock近似では,強磁性が出現する条件は,T-0ではUp(0)>1となる｡ただし,p(0)はフェル ミ面での状

態密度であるOこの理論を有限温度に拡張して,Feや Niに適用し,バンド計算から得られた状態密度を用いると,実験

に比べて高すぎる転移温度が得られてしまう｡この理由は,Hartree-Fock近似では上向きスピンと下向きスピンの電子

の運動を独立なものとして取り扱っており,反対向きスピンの電子同士が避け合う効果を取りこんでいないために,常

磁性状態のエネルギーを高く見積もってしまっているためである｡

1.1.2 Hubbard模型のRPA近似

Hubbrad模型の相互作用部分は

71′-打∑ n"nil-芸∑ [(niT･nil)2-(ni.-nil)2】 (1･6)

とも書ける｡S.p-(1/2)(niT-nit)とおくと,第2項はU∑i(SIP)2と書ける｡け イトの磁化 (のZ成分)はMi-gFLBS.F

で与えられる｡分子場の考え方にしたがって,U∑i(S.f)2-2U∑iくS.f)SIPで近似することにしよう｡外部磁場による摂

動は71kt--∑gPBHS.Fであるので,分子場とあわせて,

71'--∑ (gPBH+2U(SIP))m言
I

の摂動がかかる｡これをFourier分解して,そのeiq･r~iut成分に対する線形応答は,

(Sz(q,LL,))-Xo(q,u)(gILBH+2U(Sz(q,U)))

となる｡ここで,

xo(q,u) - i
r

eiwtくlSi(i),S三ql)

-妄r et-I(lnq潮 ,n-qT]Ilnq"i,,n-q⊥】,-妄no(q,W,

は,相互作用のないときの応答関数である｡(Sz(q,iJ))について解くと,

gFLB(Sz(q,LU))-XIZ(q,U)H, x zz(q,U)-(gILB)2
xo(q,u)

1-2Uxo(q,W)

(1･7)

(1.8)

(1.9)

(1･10)

となる｡ここで,xzz(q,u)はRandomPhaseApproximation(RPA)による動的帯磁率と呼ばれる｡ここでの導出から

わかるとおり,RPAは ｢動的｣な平均場近似ともいえるが,後の章で扱 う ｢動的平均場理論｣(RPAよりもずっとすぐ

れた理論となっている)とまざらわしいため,動的なHartreかFock近似と呼ぶ方がよい｡

T- 0では,no(0,0)-p(0)となる｡p(0)はフェル ミ面上での状態密度である｡このとき,一様磁場に対する静的な

帯磁率は (9-2として)

x -x(0,0,- 害 悪 (1･11,

となるので,Up(0)≧1で常磁性状態は不安定になり,強磁性が発生する｡この条件はHartree-Fock近似と同じである｡

1.1.3 Hubbard模型の2次摂動による自己エネルギー

電子間に相互作用がある場合,波数k,スピンUの電子の運動を記述するGreen関数は,以下のように定義される:

･rGkq(E)--i dteiEt(lckq(i),CEq(o)1十) (1･12)

相互作用がない場合には,Gkq(E)-(EIEk)-1となる｡相互作用がある場合,周期系では波数が保存するため,一般に,

Ghq(E)-
E-Ek-∑ q (k,E)

ー 5 9 9 -

(1･13)
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の形に書かれる｡ここで,∑(A,E)は自己エネルギーと呼ばれ,相互作用の効果はすべてここに入っている｡

Uが小さく,金属となっている場合,Hubbard模型に対する自己エネルギーは,2次摂動の範囲では,

∑q(A,E)-Un-q+
′(1-fk+q)fk,(1-fk,-q)+fk十q(1-fk,)fk,-q

E -Ek+q+e･k′-Ek,-q+iO+
(1.14)

となる｡ただし,Ek+Edqを単にEkと書いている｡fkはフェル ミ分布関数である｡ここでは,2次の項の虚部だけを計

算することにし,さらに,前半と後半の2つに分けると,前半部分は,

1-EL2a,(A,E,-一打(蛋)2; ro(Ek･q-P,0(p-Ek,,0(ek,-q-P,6(E-Ek･q+EkJ-Ek′-q,

=-7r
(蛋)2klSk3′

0(Ekュ-P)0(IL-Ek｡)0(Ekュ-FL)6(E-Ekl+Ek,-Ek3)6k+k｡,kl+k3 (1･15)

となる｡ここで,Ekュ>p,Ek,<FL,Ek3>pとなるので,デルタ関数の中のEkl-Ek,+Ek,>pである｡よって,

Im∑L2a)(A,E)はe>JJでなければOになることがわかる｡そこでさらに,Z,1-Ek.-FL,I,2-p-Ek｡,Z,3-Ek3-仏 レ-EIIL

とおくと,Z',i,1,I,2,Z,3>0となり,

･-∑L2a'(A,E) --nU2L∞duIL∞du2L00du3P(ul)p(U2,p(V3,6(V-ul･U2-U3)

･/普 /普 /箸 6k･k2･kl･k3

となる｡ここで,

p(yl)p(y2)p(U3)/普/ 普 / 警 6k+k2,kl+k3

はul,l,2,Z,3の緩やかな関数として定数p(o)3(6k+k2,kl+k3)avでおきかえると,残りの積分は,

(1.16)

(1.17)

･-L∞duIL∞dy2L∞du36(UI Ul･U21U3)-L∞ duIL∞du20(u-レ1-〝2) (1･18)

だが,最後の積分は,Z'1>0,Z,2>0,I,1+Z,2<Z,のあらわす三角形の面積となるので,I-Z,2/2となる｡よって,

Im∑L2a'(A,E)-一芸U2p(o)3(6k+k｡,kl+k3)av(E-P)20(E-P) (1･19)

と求まる.Im∑L2b)(A,E)についても0(EIJL)が0(FL-e)に変わる以外,同様である｡よって,自己エネルギーの虚部は

フェルミ面から測ったエネルギーの2乗に比例することになる｡これはフェル ミ液体論が成り立つ場合の一般的な性質

である｡有限温度では,kBT≪EFのとき,

･m∑i2'(A,E)--芸U2p(o)3(∂k+k｡,kl+k｡)avl(E-P)2+(汀kBT)2】

となる｡

自己エネルギーの実部は数値計算を必要とするが,Fermi液体の一般論に従えば,

･(良,E)-∑(k,p)･些㌘ (E-IL)･･･

と展開できる｡ただし,スピン添え字は省略した｡zk-1-1-∑′(k,FL)とおくと,Green関数は

a(k,E)
E-Ek-

Zk= ....________.......................................二=iJ■T
∑(A,E)~E-IL-E-k

(1･20)

(1･21)

(1.22)

となって,繰 り込まれたェネルギーE-k-Zk(Ek-Jl+∑(A,FL))で極を持つことになる｡系は補正を受けた金属として振

舞 う｡
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1.1.4 Hubbard模型の原子極限とHeisenberg模型

次に,バンド幅よりもクーロン斥力の効果が圧倒的に大きい極限を考える｡まず,完全にti3･-0であるとすると,電

子は動けず,それぞれの原子にとどまっている｡これを原子極限という｡この極限でのGreen関数は,一般的な定義式

(1.12)によって計算する｡結果は,

G芸(E)-
ll(n_q). (n_q)
E-Ed IE -(Ed+U)

となる｡したがって,状態密度は

pq(E)-(11くn -q))6(E- Ed)+(n-q)6(e-(Ed+U))

(1.23)

(1･24)

で与えられる｡バンド幅がわずかに有限のときは,デルタ関数にそのていどの幅がつくものと予想できる｡●化学ポテン

シャルをFLとして,もし,Ed<ILでEd十U>ILであれば,電子は下のバンド(lowerHubbardband)を完全に占拠し,

上のバンド(upperHubbardband)は完全に空である｡その間にはUていどの大きさのエネルギーギャップがあいている｡

したがって,無限′トの電場をかけても,電子はギャップを飛び越えることが出来ず,動けないままで,絶縁体となる｡こ

れをMott絶縁体と呼び,通常のバンド絶縁休 (バンドギャップの直下のバンドまでが偶数個の電子で詰まっている)と区

別する｡(図1･2参照｡)各電子はスピンが上向き下向きの状態が縮退しているため,大きさ1/2のスピン演算子giと等価

である｡

_ 品 . 両

図 1.1:Hubbard模型の(a)原子極限W-0と(b)その近傍U≫W における状態密度

Energy BandinsulatorsU～O Energy Mott-Hubbardinsulators

Lattice
constant

U>0

* +.U
metal: insulator

ao

Lattice
constant

図 1.2:バンド絶縁体とMott-Hubbard絶縁体｡

続いて,U≫ ti,･のとき,隣り合う2サイトのみを考え, t12- t21--1とすると,ハミル トニアンは,

Tt2--t∑(cLqc2q+C;qclq)+U(nl†nll十n2Tn21)q
(1･25)

となる｡第2項を無摂動-ミルトニアンとし,全電子数を2とし,初期状態をそれぞれのサイトに電子が1個ずつ上向きま

たは下向きのスピン状態で存在している場合に限ることにする｡すると,無摂動のときの固有状態は状態は,††,ll,†1,1†

の4つで,エネルギーは0である｡初めの2つは,第1項を摂動として電子を隣から移そうとしたときに,すでに電子が

詰まっているために移すことが出来ない｡したがって,摂動項は行列要素を持たないので,固有エネルギーは0のままで
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ある｡残 りの2つの状態は行列要素

l

I

I

∫

†1 1†

をもつOよって,固有値は0と-4t2/Uとなる｡この差はスピン3重項と1重項の差であるから,

712-JSl･S2

と書けば,J-4t2/Uとなる.すなわち,l≪ Uで,Hubbard模型は,次のHeisenberg模型

･-∑ Ji,･Si･Sj, Ji,･-筈 ,o
(i,i)

(1.26)

(1･27)

(1･28)

と等価であることになる ((i,i)は最隣接対の和をあらわす)｡したがって,サイトあたりの電子数が 1でMott絶縁体と

なっているHubbard模型は,反強磁性秩序を示す傾向にあることになる｡

1.1.5 1次元Hubbard模型の厳密解

Hubbard模型はBethe仮説法により,1次元に限って厳密解を得ることが出来る【2】｡それによると,U>0で,1サ

イトあたりの電子数n-Ne/Nが1のときのみ系は絶縁体で,1電子励起には有限のエネルギー ･ギャップが存在する｡

それ以外は金属となるが,3次元における通常の金属と異なり,非Fermi液体 (Tomonaga-Luttinger液体[3,4】)となる｡

相図を図1.3に示す｡

0 1 m 2

図 1.3:1次元Hubbard模型の相図｡

1.1.6 HubbardI近似と自己エネルギー

Hubbard【51は,一連の論文で,Hubbard模型の性質を調べるための近似方法を提案した｡Green関数に対する運動方

程式を切断近似した,HubbardIと呼ばれる近似では,原子極限でのGreen関数(1.23)を用いると,一般の場合のGreen

関数が

Gq(A,E)-
Gg(E)~1 -Ek

で与えられるとした.これを,自己エネ/レギー∑q(k,E)を導入して,

Go(k,E)-

と書くと,自己エネルギーは波数によらず

EI Ek- Ed-∑q(A,E)

∑q(ど)-UnIq+
U2n -q(1-n-q)

EIEd-U(1-n-q)

(1.29)

(1.30)

(1.31)

となる｡((nq)を単にnqと書いているD)第1項はHartr能-Fock近似による自己エネルギーと同じである｡電子正孔対称

と呼ばれるEd--U/2,nq-1/2(n-nT+nl-1)のときは,

≡(E)-冒+慧
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G(E)-妄∑
k e-Ek- E d - ∑ (E)

-GOO(E-∑(E)) (1.33)

となる (Jを省略した)0

状態密度は

の虚部を取ることにより求められるが,∑q(E)は実であるので,p(E)-Po(E-∑(E))で簡単に計算できるOたとえば電子

正孔対称のときは,∑(E)EまE-0で発散するので,状態密度はpo(e)を幅を狭めて2つ並べた形になり,その間にエネル

ギー ･ギャップが甲来るo半円形の状態密断 o(e)-(2汀W)Jト (E/W)2,W -1を用いた場合の計算例を図114(a)に
示す｡この理論では,ギャップはUがわずかでもあれば存在する｡このため,HubbardI解はU≠0では常にMott絶縁

休となり,少なくとも3次元系で予想されることとは異なる｡(Uが小さければ,ネスティングが強くない限りフェル ミ

液体となり,金属のままであると考えられている｡)このMott絶縁体状態では,電子は各サイトに1個ずつ詰まってい

て,スピンの向きはバラバラになっている (2〃重の縮退がある)｡ただし,電子数が1からずれていれば金属となる｡

ー2 0 2

e

､ヾi../ / 良 ＼＼,''il tLt...!t､'...!..i: ItsL
-2 0 2

e

図 1.4:(a)HubbardIの理論,(b)HubbardIIIの理論によるHubbard模型の状態密度｡ともに,U/W -0,0･5,1,2o

U=0での状態密度を幅2の半円としている｡

HubbardIの理論では,Uがバンド幅以上に大きくなると,電子はバンド幅ていどに広がった状態を用いて自らの波

動関数をゆがめ,電子間で避け合ってクーロン斥力で損をしないようにする効果 (いわゆる金森の理論【6】と同じ効果)

が入っている.このため,矩形の状態密度をとると,U- -でも実効的なクーロン斥力UeffはUeff<W(バンド幅)で

あり,p(0)-1/W とすると強磁性出現の条件は満たされないO-方,状態密度が一様でなく,あるところに大きなピー

クを持っていて,そこにフェルミエネルギーが位置していれば,強磁性の条件は満たされ うる｡実際のFeやNiの状態密

度はそのようになっている｡

1.1.7 HubbardIII近似とCPA

電子数が1のとき常に絶縁体になってしまう点を改良するため,Hubbardはさらに近似を改良し,HubbardIIIと呼

ばれる理論を提唱した【7】｡

71'-U∑ niTnil (1･34)

I

を,スピンがJの電子に対しては,nトUの確率でU,llni_Uの確率で0のポテンシャルが働いていると考え,ランダ

ム合金に対するCoherentPotentialApproximation(CPA)【81を適用した｡CPAでは,このランダム ･ポテンシャルによ

る散乱のT行列の平均が0になる条件,

U-∑U ,. 1∑q
n -q

1-(U-∑q)Gq'､~ r--U'1 - ト∑q)Gq
+(lln-q) =0

により自己エネルギー(コヒーレントポテンシャル)∑(E)を決める｡この式は変形すると,

∑q(E)-
Un_q

1 I (U-∑q (E ) ) G q (E )
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となる｡ここで,

Gq(E)-志∑
k

1r･･r 1

E-Ek-Ed-∑q(E)
(1.37)

である｡この式を解いて∑q(e)を求め,電子正孔対称の場合に状態密度を計算した結果を図1.4(b)に示す｡U>Uc-乃ヽW
でギャップが開き,絶縁体となるが,Uの効果に対し合金と同様の扱いをしているため,U<UcでもT-0で電気抵抗

が有限となってしまう｡

1.2 Anderson模型

Feなどにおける金属強磁性の発生を理解するには,非磁性金属にFe原子を1個入れたときの振る舞いを調べること

が有用であろう｡そこで,金属中の1個の磁性不純物をあらわす模型として,Anderson【9】は次のような模型を考察した｡

7L-∑ EkCk'qckq+∑(VkdCIqdq+H･C)+Ed∑ dq'dq+UndTndl･ (1･38)
kq kq q

ここで,Ekは伝導電子 (S電子と呼ぶことにする)のエネルギー,Edはd軌道のエネルギー,VTkdは伝導電子とd電子の

混成をあらわす積分,Uはd電子間のクーロン積分である｡d電子であれば,角運動量e=2で5重縮退,伝導電子も一

般には複数のバンドからなる｡しかしここでは簡単のために,S,dともに,軌道の縮重度は考えていない｡Anderson模

型はもっともシンプルな多体系のモデルであるとともに,後の述べる動的分子場理論において重要な役割を果たすので,

ここでその性質について述べておく｡

この-ミ′レトニアンは,次の3つの場合については,解くことが出来る｡

U=0の場合 このときは,多体相互作用がない一休問題となり,Sとdが混成したバンドにスピン上向きと下向きの電

子が同数ずつフェル ミエネルギーまで詰まり,パウリ常磁性となる｡

Vkd-0の場合 このときは,S電子とd電子が完全に切り離されるので,d電子系はフェル ミの海の中に孤立したイオ

ンとなる｡したがって,Ed<0でEd+U>0であれば,磁気モーメントを持つ｡

Ek-0または定数の場合 S電子は動けないので,混成 Vkdでdと結びつくS電子 (通常は最隣接原子上)だけを考えれ

ばよい｡すなわち,不純物とその周りのサイトの作るクラスター問題を解けばよい｡Hund結合や交換エネルギー

をあらわに考えていないので,電子数が偶数なら基底状態は1重項状態,奇数なら2重項状態となる｡

1.2.1 Anderson模型のHartree-Fock近似

上記の場合以外の一般の場合には,Anderson模型は簡単には解けない｡Andersonl9】はこれを,HartreかFock近似を

用いて考察した｡すなわち,Hubbard模型のときと同様に,ハミル トニアンの第3項のgdを

Ed- Edq ≡Ed+U(nd_q)

に置き換えればよい｡ハミル トニアンは定数項を除き,

71HF-∑ EkCk'qckq+∑(I(kdCk'qdq+H･C)+∑ Edqdq'dqkq kq q

となる｡このハミル トニアンは一体問題として解くことができ,d電子のGreen関数Gqddは,

C1dd(E)-
E-Edq-Il(E)

r(E)≡∑
lVkdl2

E-ek+i6空-i7r∑ lVdkl26(E-Ek)≡-iA(E)

(1･39)

(1･40)

(1･41)

(1･42)

と求まる｡ここで,

k k
とおいた｡A(e)のエネルギー変化が緩やかであると仮定して,△(E)と△(const.)と定数で近似することにすると,d電

子のGreen関数と状態密度は

Gqdd(E+i6) p芸(E)
1 △ 1

EIEdq十iA' ra､〉' ∬(E一虚血)2+ △ 2
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Ed

図 1.5:Anderson模型のHartree-Fock近似によるd電子状態密度

となる｡後者は,Edqに中心を持つローレンツ型となる (図1.5)｡

いま,化学ポテンシャルを0ととると,温度T-0でのd電子数の平均値くndc,)はd電子状態密度を積分して,以下の

ように与えられる :

(ndq)-/_ondep-(E,-芸/_ow
dE

(E-Edq)2+△2--cot-1 箸 -吉cot-1

1

7r
Ed+U(nd-q)

A (1.44)

これは,くnd†)とくndl)についての連立方程式になっている｡特別な場合として,Ed--U/2が成り立つ場合には,Ed+U-

U/2となる｡このとき,d電子を初めに1個詰めるときのエネルギーと,それとは反対向きのスピンを持った2個目の電子

を詰めるときのエネルギーが,フェルミ面を挟んで対称な位置となるので,symmetriccaseまたは電子正孔対称と呼ぶ｡

この場合の方程式の解は,U<7T△のときは,(nat)-くndl)-1/2-つのみであるが,U>7T△になると,他にくnd†)≠

くndl)の2つの解が存在する｡したがって,U-Uc-7T△が臨界点であり,U>Ucでは磁化M -FIB((nd†ト (ndl))≠0

となる｡有限温度では,ある臨界温度℃以上で磁化が消失する｡この転移は2次転移となる｡しかし,Anderson模型で

は,相互作用は不純物サイトのみであるので,0次元系とみなされている｡一般に,低次元系では揺らぎのために長距離

秩序は安定には存在できず,相転移はないはずである【10,11l｡相転移が生じたのは,HartreかFock近似を用いたせいで

あると考えられる｡

1.2.2 Anderson模型の原子極限

次に,原子極限といわれるtrkd =0,または同じことであるが△ -o'の場合を調べよう.d電子のGreen関数は,

Hubbard模型のときと同様に,

Gdq(E)- 1-(ndJq)+也

E-Ed E-(Ed+U)
(1.45)

となる｡したがって,状態密度は

pdq(E)-(1-(nd_q))6(EIEd)+(nd-q)6(e -(Ed+U)) (1.46)

で与えられる｡T-0で化学ポテンシャルを0とおくとき,(1)Ed>0なら(ndq)-0であるOまた,(2)Ed<0<Ed+U

であればくndq)-主,(3)Ed+U<0ならくndq)-1となるO上向きと下向きスピンの電子数は常に等しく,磁気モーメ

ントの平均値は0である｡よって,

(1)pdq(E)-8(E-Ed) くnd)-0 (Ed>0)

(2)pdq(E)-i6(EIEd)+i6(E-(Ed+U)) (nd)-1 (Ed<0<Ed+U)

(3)pdq(E)-6(E-Ed-U) (nd)-2 (Ed+U<0)

となる｡ここで(nd)-くndT)+(ndl)である｡△>0であれば,これらのデルタ関数が幅△のローレンツ関数で置き換え

られると考えられる｡これは前節のHartree-Fock近似の結果とだいぶ異なる｡とくに,(2)の場合,HartreかFock近似の

常磁性解では常にEdqを中心とした一つのピークで表されるが,上記の解では,2つのピークががEdとEd+Uに位置

している｡なお,

Gdq(E)-
E-Ed-∑q(E)

の形に書くと,Hubbard模型のときと同様に,電子正孔対称のとき∑q(E)-U/2+U2/4Eとなる｡
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図 1.6=(a)原子極限△-0,(b)原子極限近傍U≫ △でのAnderson模型の状態密度

1.2.3 S_d模型と近藤効果

続いて,原子極限に近い△≪Uの場合を考える｡Anderson模型の混成項71mi3,を摂動として,71-710+71mixと

書いて,T行列

･-〟-iT･札 写 完 〃-ix卜

に対して,図1.7のような過程を考えると,その行列要素は,

(k†;1lTlkll;I) - 一帖 d VdkI
1 T, _2LVdkI2

Ek･- Ed-U-un U

(k,;↓l叩 - ) ニ ーVA完売 vk ,d-些 fU

となる｡ただし,フェルミ面近傍の電子の散乱を考えるとして,匡kl-匡k,1空0とし,symmetriccaseを仮定した｡とこ

/--i-!-'L芋 で一二-:-了 一一<1--i--I:
l L 刊 ｣ † 一寸J〕Vこ)-ニト

図 1.7:2次の混成過程による散乱のT行列

ろで,もともとの-ミル トニアンはスピン空間の回転について等方的であるから,T行列もやはり等方的で,T〇ゴJS･S

の形に書けるはずである(Sは伝導電子のスピン密度).実際,71miXの2次までの範囲で,An derson模型はsymmetric

caseにおいて,U≫ △のとき,次のS-d模型と等価となる【12]:

･tAn dem n- 7Ls-｡-∑EkCfqcたq･藷 ∑ S･q- ,cluck,U,, (1･51)kq kk/qql

ただし,a-q/2を用いた｡交換積分は反強磁性的に伝導電子と局在電子のスピンを反平行に向けるように働き,

Jmk-型欝 (,o) (1･52)

で与えられる｡

一般に,伝導電子の海の中に不純物を置いた場合,相互作用ハミル トニアンは,伝導電子と不純物軌道との間の混成

項および強磁性的な直接交換相互作用Jdi,(<0)の和となる｡混成項は,上に示したように,反強磁性的な交換相互作用

の形に書き直すことができる｡よって,不純物と伝導電子との交換相互作用J- Jdi,+Jmi3,の符号は,これらの和で決

定される｡Jが反強磁性的な象合,伝導電子は低温 ･低エネルギーで不純物と互いにスピンを反転させる散乱過程により

強く散乱され,いわゆる近藤効果【13】を起こす｡近藤効果には,フェルミ面の存在と,スピンの量子性が本質的な役割を

果たしている｡電気抵抗は低温で対数的に発散するが,近藤温度TK = De一l/p(0)J (Dはバンド幅)以下ではユニタリ

ティー極限と呼ばれる一定値に漸近する｡r=0では,伝導電子は不純物スピンと ｢近藤一重項状態｣と呼ばれる多体的

な束縛状態に陥り,非磁性となる【14】｡この状態は,Anderson模型の立場から見れば,Uについての無摂動状態と連続

的につながった状態と見ることができる【15】｡実際,以下に見るように,低次の摂動計算によっても,近藤状態の特徴的

な部分を導くことができる｡
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1.2.4 2次の摂動計算

前節の最後に述べたとおり,不純物Anderson模型の基底状態は1重項であり,無摂動のときの基底状態と連続的に

つながっていることになる｡そこで,ここでは,自己エネルギーを,相互作用の2次までで摂動論により計算する｡クー

ロン斥力項のうち,Hartree-Fock近似で取り扱える分を無摂動項に入れると,ハミル トニアンは,

71-71HF+71′, 71′-U(nd†-(nd†))(ndl-(ndl))

となる｡Hubbard模型のときと同様に,2次の自己エネルギーは,

･i2'(E) - U2/dEl/dE2/dE3PS(El)pS(E2)pS(E3)
(1-I(El))I(E2)(1-I(E3))+I(El)(1-I(62))I(E3)

6-el+e2-E3+iO+

となる｡あとの計算もIIubbard模型のときと同じで,エネルギーを化学ポテンシャルから測ることにすると,

･-∑i2'(E,-一芸U2pS(0,3E2-一芸蒜 E2

(1.53)

(1.54)

(1･55)

となる｡最後の等式はsymmetriccaseEd--U/2のときである｡

自己エネルギーの実部は,symmetricca既で△-0のときは簡単に計算できる｡このときは,pod(E)- ∂(E一包 )-6(e)

なので,

Re∑i2'(E)- U2聖 些 一望 (1･56)

となる｡これは原子極限の正しい自己エネルギーを与えている.よって,2次摂動は,電子正孔対称な場合,U→ Oでも

U一一くカでも正しい結果を与える｡

1.2.5 フェル ミ液体論

詳しい計算【15】によると,Anderson模型の自己エネルギーは,低温 ･低エネルギーで,

･.(E) - 舟 '-1)E一顔 ↓((芸)2+(竺崇 )2)+･･･,

i..- 1･(3-蛋)u2･o･055u4ト ,

れ - u･(15-誓 )u3+-･,

となる｡ここで,u-U/7rAである｡また,電荷帯磁率.スピン帯磁率,電子比熱係数は,

xc - 2pd(0)(iT†-iTl),

xs - 撃 pd(0)(i.,+i.1),

7 - 争 spd(0)kT.

と計算されている｡U- ∞ではxc- 0となるべきであるので,iT†-iTlとなる｡よって,Wilson比と呼ばれる量が,

R--諸 賢 聖 書 - 2 (1･63,

となる｡また,低温での電気抵抗は,不純物の自己エネルギーを周期系での自己エネルギーとして代用して計算すると,

p(T)-ApT2, Ap∝ポ1となるO-方･7∝iT†なので･U- ∞では,Kadowaki-Woods則Ap∝72が成り立つこと
になる｡ただし,周期系ではこれは厳密には成 り立たない｡
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図 1.8:不純物Anderson模型の2次摂動論による自己エネルギーと状態密度

1.2.6 繰り込まれたGreen関数とd電子状態密度

さて,以上より,Anderson模型のGreen関数は,

Gd(E)-
E-Ed+iA-∑d(E)

(1･64)

書ける｡自己エネルギーは,T-0,低エネルギーで,∑d(E)-∑d(0)+∑㍍0)E+- と展開できる｡これを代入すると,

Gd(E)竺
1 2

(ト =抑 ))E-(Ed+Ed(0))+iA =E-Ed + iÅ'
(1･65)

となる｡ここで,I-(1-∑㍍0))-1は繰り込み因子,Ed-I(Ed+∑d(0)),A-Z△はそれぞれ,繰り込まれたdエネ

ルギー準位とその幅というo前節の結果によれば,I-掃 であるが,近藤温度TKを用いるとZ-4TK/打△とも書ける

ので,U≫ △ではZ≪ 1であるoまた,Å～TKとなる.d電子の状態密度は

1Å
pd(E)=;(E-Ed)2+A2

であり,繰り込まれたd準位のまわりにTKていどの大きさに繰 り込まれた幅の狭いピークを持つ｡

回≫ △では,(1･56)を用いると,symmetriccaseでは,

pd(E)=-LImGd(E'i6)～
一打

A/7T

(E一望 )2+△2

(1･66)

(1･67)

となるが,分母はど- 土U/2のときに最小になるので,pd(E)はEd-0のピークのほかに,E- 土U/2にも幅△のピーク

を持つことになる｡実際,2次の自己エネルギーと,それを用いて計算した状態密度を図1.8に示す｡pd(E)は3つのピー

クからなるが,E ～0のピークを近藤ピークと呼ぶ｡近藤効果における低温 ･低エネルギーでの電子の強い散乱はこの

ピークの形成による｡
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第2章 強相関電子系の動的分子場理論

2.1 スピン系における分子場理論

スピン系に対しては,分子場近似または平均場近似と呼ばれる方法が有用であることが知られている｡簡単な例とし

て,イジング模型

71--∑ Ji,Jig,I- h∑ qi (2･1)
くi,3') t

を考える｡分子場近似では,一つのスピンJi- 士1に着目して,そのまわりのスピンについては平均値で置き換える｡す

なわち,上記のハミル トニアンを

71MF--∑ (∑ Jij(0-,.))･qi-h∑ qi (2･2)
i ∫ I

で近似する｡最隣接格子点の数をZとし,さらに,強磁性秩序を念頭において,(qj)は場所によらないとすると,これ

は,有効磁場hefr-h+zJ(q)のもとでの孤立スピンの集合体のハミル トニアン

71MF--heff∑ cri
I

を表わすOこれを用いて,(cr)が

(6)ニーanh(βhetf)-tanhlP(zJ(q)+h)]

と計算されるので,この式を解いて(q)を決めることが出来る.ここで,β-1/kBTである｡

この理論は,71MFを試行ハミル トニアンとして,自由エネルギーFに関する熱力学的変分法

F≦F≡FMF+(71-71MF)

(2･3)

(2･4)

(2･5)

により,右辺Fを有効場hefrに関して最小化することで分子場h｡ffを決定することと同等であるoFMFは71MFによる

自由エネルギー,(･･･)は71MFによる平均である｡すなわち,

p--NkBT.og【2cosh(βheH)ト 芸Jz(q)2-(h-heR)N(q) (2･6)

と,∂f/∂heff-0より,he庁-h+Jz(q)を得る｡このとき,(71-71MF)-NJz(J)2/2となる｡

この分子場理論は,I- ∞で厳密に正しくなることが知られているQそれは,平均場からのずれがZ- ∞で0(1/I)-

Oとみなせるからである｡すなわち,恒等式

F-FeffINkBTlog(e-β(〟-7ieEf))

において･71-71MF-(NJz/2)(q)2-∑ (.,i)Jij6qi66,I(6oi-qi-(J))を用いて評価すると･I- ∞では

(e-p(71-71̂,F)) - e-βNJz(q)2/2

1･βJ冨 Ji,･(6gi663,･ T ( (冨 Ji3･6gi弟

- e-β〃Jz(q)2/2【1+0(1/I)+･･十-e-P(7ト 71MF)

(2.7)

(2.8)

となるOよって,Fー Fであり,分子場の自由エネルギーがZ→ ∞ で正確であることになる｡d次元の単純超立方格子

を考えると,Z=2dであるので,Z→ ooはd→ (刃を意味する｡

-609-



講義ノー ト

2.2 空間次元無限大の格子上の電子

では,遍歴する電子系において,分子場近似と同様に,Z→ ∞ で正しくなるような理論はどのようなものであろう

か?電子系のハ ミル トニアンとして,Hubbard模型

71-∑ ti,･Clqcjq+Ed∑ niq+U∑ niTnil (2･9)
i3'q iq i

を例にとろう｡Hartre←Fock近似ではUni†nilをU((ni一)nil+niT(nil))-(ni一)(nil)に置き換えることになるが,これ

はEdをEdq-Ed+U(nd_q)で置き換えるだけの効果である｡

一方,原子極限U≫ Ⅵ′(バンド幅)では,状態密度はE～EdとEd+Uの2箇所にピークを持つMott絶縁体となる

はずであり,HartreかFock近似はこれを再現できない｡Hubbard自身,U≪ W からU≫ W-の移 り変わりを記述でき

る理論を作ろうとしたが,成功しなかった｡

電子系に対して,I- ∞で厳密になるような理論を提唱したのは,MetznerとVollhardtl16】である｡これはその後,

U≪ WからU≫ W-の移 り変わりを正しく記述できるような理論として整備 され,｢動的分子場理論｣として発展し

た｡総合報告としては【17】がある｡また,日本語の解説としては【18,20,21】がある｡

2.2.1 単純超立方格子上の自由電子の状態密度

3次元空間における単純立方格子を拡張して,d次元における単純超立方格子上の電子系をtight-binding模型により

考える｡格子定数を1とすると,エネルギー分散関係は

d

Ekニ ー2t∑ coskα
α=1

で与えられる｡相互作用のないとき,電子の状態密度は,

po(E)-妄∑ 6(E-Ek)
k∈B.Z.

で定義されるが,デルタ関数のフー リエ積分表示

･(E-Ek)-亡 霊 eiA'E-Ek'

を用い,

po(E,-/_:芸 ei入童 e~i 人 E k

と表わす｡ここで,N~1∑k･･･≡(･.･)と書くことにすると,((Ek)2n+1)-o(nは整数)に注意して,

(e-i入Ek)ニト 誓 (Ea)･芸(E4k)････

(2･10)

(2･11)

(2･12)

(2･13)

(2.14)

〈E皇,-筈∑∑∑ coskacoskp-筈 d∑ cos2kQ-4t2dJ二芸 cos2k-2t2d, (2･15,k (1 β k

(e4k)-筈 ∑∑coskQCOSkpcos恒 osk｡
k Qβ7(～

筈 ∑(∑ cos4k｡+3∑ cos2k｡cos2kβ)
k α α≠β

- 16t4lo(d)+芸d(dl1)巨 12t4d2

ここで,2ヽ偽 ≡W を一定に保ちながらt→ 0,dー ∞ の極限をとると,

(e-1̂Ek)ニト 入2t2d･ 喜入4t4d2.-･-e一入2t2d

- 6 10 1

(2.16)

(2･17)
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po(E)-FW芸ei入ee-̂ 2W2/4

1
po(E)-市秤e-(e/W)2

よって,

積分して,

(2･18)

(2･19)

を得る｡すなわち,a- ∞の極限では,単純超立方格子上の自由な電子の状態密度はガウス型となる｡(以上の証明は,

統計力学における中心極限定理の証明と類似している｡)実際,♂-1,2,3,4,5,-･∞のときの状態密度は図2.1のよ

うになり【23】,a-4ではほとんどd-∞に近い｡d-3でも,a-2よりはd-∞ に近いO

図 2.1:単純超立方格子上の自由電子のd-1,2,3,4,5,-･∞ における状態密度｡

2.2.2 2次の摂動エネルギー

次に,単純超立方格子上のHubbard模型を考え,基底状態のエネルギーに関する,電子間のクーロン相互作用による

2次の摂動エネルギーを調べる｡これは,摂動公式により,

Ei2'(U)-宗 ∑ 6kl.k2,k｡十k｡
kl-k4

fklfk,(1Ifk3)(1-fk4)

Ekュ+Ek｡- ek3- Ek.

で与えられるC分子のフェルミ分布関数のため, Ek3+Ek｡- Ekl- Ek2>0なので,恒等式

e-A(Ekュ+ek4-ekl-ek2)d入=

が成り立ち,これと

Ek,+Ek.- Ekl - ek2

6kl+k｡,k3k4-去∑e-i'kl･k21k3-k4'･R
R

-61 1 -
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を代入すると,

EA2'(U,,N--U2L∞d人吉 F'(A,R,2F-(A,R,2,

F･(A,A)-妄 ∑ fke入Ekeik･R, F-(A,R)-妄 ∑ (1-fk)e一入Eke-ik･R
k k

と書ける.さて,ここで,fk+-fk,Jk--1-fkとおくと,

∑ Fi(A,R)2-Fi(A,o)2+∑ Fi(A,R)2
R R≠0

だが,他方,

妄 Fi(A,R,2-轟 写 fEeiAEkeiik･R)2-妄;fki2e士2人Ek

(2･25)

(2･26)

となる｡最後の表式は,各項が明らかに有限のものを〃個足してⅣで割っているので,0(1)の有限値である｡ところが,

Rについての和は最近接格子点が2d個あるから,(2･25)右辺のの第2項は0(dx去)である｡よって,

Fi(A,RiO)～0(義)-o (d-∞)

となるOすなわち,2次の摂動エネルギーは,d- ∞で0(1)であるR-0の項のみが残り,

EL2'(U)/N - -U2r d入F'(A,0)2F-(A,0)2.0(吉)
芸 ∑

kl-k4

fklfk2(1Ifk3)(1Ifk.)

Ekl+Ekュ-ekュ-Ek｡

(2･27)

(2.28)

となるが,これは,初めの公式で,波数の保存のデルタ関数を1/Ⅳで置き換えたものに等しい｡高次の摂動項でも同様

である｡すなわち,d→ ∝)の極限では,波数の保存則を考慮しなくてもよいことになる｡

2.2.3 自己エネルギー

2次の自己エネルギ-は,

･̀2)(A,E, - (g)2kl;k｡6k+k2,kl+k3

(1-fkl)fk｡(1Ifk｡)+fkl(1-fk2)fk3

E-ekl+Ek,-Ek3+iO+

- ∑(2a)(k,E)+∑(2b)(k,E) (2.29)

と計算される.ここで,この自己エネルギーをEの替わりに,複素数Zの関数とみなし,あとで2:→ E+iO+と,もとに戻

すことにする｡解析学の定理より,実軸上の解析関数は,複素平面の虚軸上の離散点で計算しておけば,解析接続により,

あとで完全に復元することができる｡そこで, I-iEとおく｡すると,前節と同様な方法により,たとえば,∑(2a)(k,E)

ではekl-Ek,+Ek3>ILに注意して,

e入(tE-ekl+ek2-Ek,)d入 = -

iE-Ekl+Ek21Ek3

･̀2a'(kjE,-U2盲 eik'RL∞d入eteAF'(A,R,F-(̂･R,2,

などを代入すると,

(2.30)

(2･31)

となるが,d→ (刃の極限ではR=0のみが残り,結局もとの表式で,運動量保存則を無視して,波数の保存のデルタ関

数を1/Nで置き換えたものに等しいO∑(2b)(k,E)も同様である｡よって,2次の自己エネルギーは,

･(2)(k,E)- 宗 ∑
klk2k3

(1-fkl)fk2(1Ifk3)+fkl(1Ifk2)fk,

E-Ekl+Eke-Ek3+iO+

ー612-
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となるが,さらに,1-IdE16(El- Ekl)などを挿入し,po(E)-N-l∑k6(e -Ek)を用いれば,

･(2'(E) - U2/dEl/de2/dE3Po(El)po(E2)po(E3)
(1-I(el))I(E2)(1-I(E3))+I(El)(1II(E2))I(E3)

E-El+E2-E3+iO+
(2.33)

となるo∑(2)(E)が波数によらないことに注意して欲しい｡この自己エネルギーはAnderson模型の場合と同じ形をして

いる｡

2.2.4 Dyson方程式

波数kを持った状態の運動はGreen関数

a(k,e)-
e-ek- ∑(A,E)

で表されるが,これは,無摂動のGreen関数GO(k,E)-(E-Ek)-1を用いて,

G(k,E)-GO(k,E)+GO(k,E)∑(k,E)a(k,E)

とも書ける｡これをダイソン方程式という｡フーリエ変換してサイト表示で書くと,

Gi,(E)-GP,･(E)+∑GPk(E)∑he(E)Ge,A(e)ke
となる｡dー ∞では,自己エネルギーが波数によらなくなるので,実空間ではサイトに関して対角的になる :

∑1,.(Eトー ∑(E)6il

よって,ダイソン方程式は,

Gり(E)-GP,･(E)+∑ GPk(e)∑(E)Gkj(E)
良

となる｡

章 一≒ _

図 2.2:結晶格子模式図｡中心のサイト(黒丸)を0とする｡

(2･34)

(2･35)

(2･36)

ここで,サイトjからi-行く過程において,あるサイト (これをサイト0とする)以外におけるUによる散乱プロセ

スだけを先にすべて足し上げておいたものをGtjとする

ei,･(E)-G?,･(E)+∑G?A(E)∑(E)ek,･(E)
k(≠0)

これを用いると,サイト0でのGreen関数は

G｡｡(E)-BOO(E)+BOO(E)∑(E)GOO(E)

を満たすことになる｡これは,COO(E)を無摂動のGreen関数と見れば,不純物Anderson模型

カニ∑ E～kCIqcたq+∑(CTkdCIqdq+HIC)+Ed∑ dJdq+UndTndl
kq kq q
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Table2.1:スピン系の分子場理論と電子系の動的分子場理論の比較

スピン系の分子場理論 電子系の動的分子場理論

分子場 heff a(E)

応答 (q) ∑(E)またはG(E)

のGreen関数の満たすダイソン方程式と同じであるOただし,E～k,転d,Edは,U-0のGreen関数がe｡｡(E)に一致す

るように決める｡この有効不純物問題を解いて新たな自己エネルギーを計算しても,それを周期系の自己エネルギーとし

てよいかどうかが,この証明では明確ではないが,変分法により,それでよいことを示すことができる【22】｡

以上により,dー ∞の極限では,格子上の電子の運動は,ある一つのサイトに着目すると,そのサイト以外での相

互作用の効果を繰り込んだ ｢有効媒質｣中の不純物問題と等価とい うことになる.すなわち.1不純物問題はd=0次元

といわれるが,a-1,d-2,･･･と次元を上げてゆくと,a-∞ に至って,再びd-0の (有効)不純物間頴に回帰す

る,という構造になっていることになる｡また,有効媒質中の1サイトを考える方法は,ランダム系におけるCPA理論

【7,8】に類似している｡

(a)
[

d-()

d-1

d-2

d-3

(b) ｣ d-∞

図 2.3‥(a)a- ∞では,格子上の電子の問題は有効媒質中の磁性不純物問題と等価になる｡(b)a-0,a-1,a-2,

と次元を上げてゆくと,a-ooに至って,再びd-0に回帰する.

系の状態密度p(E)は,局所Green関数

i]い.1 1
E-Ek-≡(E)

の虚部から

により求まる｡一方,

a(E)-Goo(E)-妄∑ G(k,E)-去∑
k k

p(E)=-1ImG(E+iO.)7r

a(E)-=BOO(E)-
a(E)-1+∑(E)

は,サイト0での相互作用の効果をいったん差し引いたGreen関数と理解することが出来る｡(そこだけ穴を開けたよう

なものであるので,a(E)のことをcavityfieldともいう｡)そこで,a(E)をサイト0での不純物問題の無摂動Green関数

として,このサイトでの多体効果を適当な計算 (量子モンテカルロ法,摂動法など)で採りいれて,∑(e)を再計算する

ことで,自己無撞着に∑(E)が求まる,という構造になっている｡この動的分子場理論と同等なものは,それ以前に,局

期Anderson模型に対して倉本によって導かれていた[24,25】｡

e(E)から多体効果によりG(E)が求まるところは,スピン系における分子場理論で,分子場 (有効場)hej/から磁化

(q)-tanh(βhe/I)が求まることに対応している｡よって,a(E)が分子場,a(E)または∑(E)が(坤 こ対応しているとい

える｡

単純超立方格子に対しては,無摂動の状態密度は,長いすそを引いたガウス型関数となるが,現実の系(3次元以下)

では,状態密度の幅は有限である｡そこで,ガウス型の替わりに,幅21γで面積 1の桔円型の状態密度がしばしば用い

られる :

po(E)- i 1-(&)2 (2A5)

Bethe格子 (Cayleytree)上の電子の状態密度はd- cx)でこの形になることが示せる(W -2v与tとなる)が,むしろ,

3次元での状態密度の特徴をガウス関数よりもよく表わしていることが,これを用いる理由である｡このときは,(2A2)

-614-
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は簡単に計算できて,

G(E)-/de,

となる｡この結果を用いると,

po(e') 2
- E/-∑(E)-E-∑(E)+i W2-(E-∑(E))2

∂(E)-
1 1

G(Eト1+∑(E)~- 写 G(E)

(2･46)

(2･47)

となり,∂がGで直接表わされる｡このeを無摂動のGreen関数とする有効Anderson不純物模型にクーロン斥力項を加

え,その自己エネルギーを適当な方法で計算し,(2.46)に代入する｡これを収束するまで繰り返せば,自己無同着な解が

得られる｡不純物問題が厳密に解けていれば,これはd- ∞ の格子上の(短距離型で)相互作用する電子系に対する厳密

解となる｡ただし,不純物問題は熱力学量だけでなく,Green関数についても正確に解くことが必要である｡

2.3 有効1不純物問題の解法

e(E)tま有効不純物問題における無摂動Green関数の役割をする一方,G(ど)と式(2A4)で結ばれているoこの∂(e)は,

有効Anderson模型(2.41)の無摂動のGreen関数として計算することが出来る｡なぜならば,71の無摂動d電子Green関

数は

a(E)-
E-Ed-r(E)' F'E'-去∑雲 (2･48'

k

であり,良 ,E～k,i?kを適当に選ぶことにより,回- ∞でe(E)- JE｢1となるようなあらゆるe(E)を再現するのに十

分であるからであるoただしこのとき,I'(E)は定数とみなすことは出来ず,強いエネルギー依存性が生じるので,それ

を正しく取り扱 う必要がある｡このようなAnderson模型はBethe仮説法によっては解くことは出来ない｡

不純物Anderson模型の解法には,次のようなものがある :

Bethe仮説法(BA)厳密だが, r(E)-一定,静的な量のみ.DMFTには使えない｡

共形場理論(CFT)厳密だが, r(E)-一定,低エネルギーのみoDMFTには使えない0

2次摂動論(sopT)【171フェル ミ液体性は満足するが, 近藤温度が正しくないO

自己無撞着2次摂動論(SCSOPT)[26】フェルミ液体性は満足するが,e～U,U+Edのピークが出ない｡

反復摂動論(IPT)[28】簡便で現実的な問題に使いやすいが,Ⅳ大で近藤温度が正しくない｡

非交差近似(NCA)【25】近藤温度は正しいが,低温でフェル ミ液体にならない｡U<∞ではバーテックス補正が必要｡

slave-boson分子場法(SBMF)低エネルギーはよいが,余分な相転移がある｡

有限系の数値的対角化(ED)[29】有限系という以外は余分な近似が入らないが,スペクトルが離散的｡

量子モンテカルロ法(QMC)【30)柔軟だが,低温とU≫ Wは不可,スペクトルの微細構造は困難｡

数値的繰り込み群(NRG)【叫 低エネルギーでは最も精度がよいが, 高エネルギーでの微細構造がならされる｡

それぞれ一長一短があるが,簡単な模型の場合,最も精度のよいのは数値的繰り込み群法であろう｡ただし,計算量が

多く,現実的な系に適用するには困難がある｡Uが大きく軌道縮重度も大きい系ではT≪TKを除けばNCAがよい.U

が余り大きくなければ,2次摂動を反復する反復摂動法(IPT)が使いやすいoIPTはU- ∞ では原子極限に外挿される

様に調節することができるが,U≫ △では近藤温度は正しくないO

ここでは,IPT法【28)を用いた,Hubbard模型の動的分子場理論による計算例を示す｡IPTでは,有効不純物問題を

解くに当たって,2次摂動を用いる｡計算手順としては,まず,∑(E)-0とおいて,(2.46)によりG(E)を,(2.47)により

a(E)を求め,さらに,P(E)--(1/7T)Ime(E+iO+)を計算する｡これを用い,2次の自己エネルギー∑(2)(E)を,

･̀2)(E)-U2/dEl/d E 2/dE36(El)i(E2)P(E3)

I(-el)I(-E2)I(E3)+I(El)I(E2)I(-E3)
E- El- E2+E3+iO

- 615 -
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により計算する｡実際の計算では,次のようなフー リエ変換を用いて計算すると効率がよい :

∑(2)(E)--iU2r･-

･-(I)
β(り

dteietlβ(i)a(-f)β(i)+α(i)β(-i)α(i)],

Ii･一二
dEe~ietj5(E)I(如 )

IPTでは,さらに,原子極限U- ∞ と高エネルギー極限IEI- ∞ で正しいGreen関数を再現するように,2次の自己

エネルギーを

∑(E)-
A∑(2)(E)

1- B ∑ (2)(E)

A-許 ≡諸 , B-

2(1-n)

U元(1-A/2)

(2･52)

(2･53)

とい う形に補正する｡ただし,

で,苑はe(E)から求めた電子数である｡また,フリーデルの総和側を満たすように,Edq調節するが,∑(e)から∑(0)を

差し引いておいても,近似的に総和則を満たすことができる｡(2.46)によってG(E)を求め,再び,以上の計算を収束す

るまで繰 り返す｡これを改良反復摂動法とい う【281｡IPT法による電子正孔対称と非対称の場合の計算例を,図2.4,2.5

に示す【32】oなお.電子正孔対称な場合はn-1/2なのでA- 1,B-0とな り,IPTは通常の2次摂動と同じになるo

なお,不純物問題を解く際にG(E)のかわりにG(E)を用いる((2.47)で第2式の∑を省略する)と,いわゆる自己無撞着2

次摂動法 (においてdー (刃として運動量保存則を無視したもの)に帰着する｡

ー2 -1 0 1 2 3

e

図 2･4:電子正孔対称な場合の,U/W -1,1.5,2に対する,IPTによるHubbard模型の状態密度の計算結果｡

2.4 ネスティングと磁気秩序

例として,d次元の単純超立方格子上のHubbard模型を考える.エネルギー分散関係Ekは(2.10)で与えられる.今,

逆格子ベクトルQ-(汀,7T,,r,･･･)を考えると,Ek+Q--ekとい う性質を持っていることがわかる｡分子場近似を用いる

と,波数依存の帯磁率は

x(Q)-(gILB)2
xo(Q)

1-2Uxo(Q)

となる｡ここで,xo(a)は相互作用のないときのx(Q)で,

xo(a,-一品 写 碧 空 -一撃 /_DDde豊

と計算される｡フェル ミ面での状態密度をp(0),バンド幅を2Dとした｡絶対0度極限では,

xo(Q,- 響 /_DD告 -誓 log言 --
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図 2.5‥電子正孔非対称な,U/W -2,Ed/W --2.5-0.5に対する,IPTによるHubbard模型の状態密度oEF -0

にとってある｡

となるが,わずかに有限温度であれば,積分はE=0で発散せず,温度T程度で抑えられるため,

x｡(Q)～誓 log芸 (2.57)

と評価される.すなわち,xo(Q)は低温で対数的に増大し,ある温度で1-2Uxo(Q)～ p(0)Ulog(D/T)を満たし,

x(Q)- ∞ となる｡この温度TN-De一l/pUは波数Qで表わされる磁気秩序-の不安定点を表わすので,反強磁性が生

ずるN6el温度に対応している｡

電子数が格子点当たり1個(half-filling)のとき,U≫ tでは系はMott絶縁体となり,J-t2/4Uの交換相互作用を

持った反強磁性体で表わされる｡よって,温度とUに関して相図を書くと,図2.6のようになると予想されるo実際,単

純超立方格子については【30ト 状態密度が半円のベ-テ格子については【33】で計算が行なわれている｡これらの計算では,

低温で反強磁性秩序が生じ,次節に述べるMott転移を葎い隠してしまう｡しかし,格子にフラストレーションを導入す

ることにより磁気秩序を押さえ,Mott転移を出現させることができるt33】｡

強磁性秩序の発生に関しては,単純超立方格子では,極端に大きいUでのみ起こることが結論付けられている【34】｡

これに対し,d→ ooに拡張した面心立方格子においては,状態密度に鋭いピークがあるために,それほど大きくないtI

の値で強磁性が発生することが調べられている【35】｡また,強磁性に対する軌道縮退の効果も調べられているt36】.
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図 2.6:Half-filledHubbard模型の定性的な相図

2.5 Mott転移

反強磁性三角格子などに見られるような磁気的なフラス トレーションが存在する系では,ネスティングがあっても,

低温まで磁気秩序が発生しない場合が考えられる.このような場合に,電子数が格子点当たり1個(half一丘lling)の場合,

系に圧力をかけるなどしてバンド幅を変化させ,相対的に電子相関の強さを変化させた場合,系はU/W の増加とともに,

金属から,ある臨界点で,Mott絶縁体に転移する｡現実には,多くの場合,絶縁体になると同時に反強磁性秩序が発生

するが,FC-(BEDT-TTF)2Cu2(CN)3という有機化合物では,長距離秩序を起こさずにMott絶縁体になることが見出さ

れている【37】｡長距離秩序を考えない範囲で,動的分子場理論と数値繰 り込み群を用いたBulla【38】によるHubbard模型

の準粒子状態密度の計算を図2.7に載せる｡フェル ミ面上の近藤共鳴ピークがUの増加とともに細くなり,Ucで消滅し,

Mott絶縁体に転移する｡転移の詳細は,若干の論争の末,図2.8に示すように,低温で 1次転移であり,転移点UC2の直

前に,金属相と絶縁相の共存領域が存在することがわかった[39】.
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図 2.7:BullaによるHubbard模型の状態密度の計算結果

次に,転移が起こるUの値を求めよう｡a(E)は有効不純物問題の無摂動Green関数なので,

a(E)と
l

E+iA
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U｡l U｡2

図 2.8:磁気秩序が起こらないとしたときのHalf-filledHubbard模型の相図｡Ucl<U<UC2では金属相と絶縁相が共存

する｡

と書けるとすると,U≫ △では,a(E)--1/Eとなる｡一方,式(2･47)の関係と原子極限でのGreen関数G(E)-(E一望)-1

を用いてe(E)を求めると,

a(E)-
1 1

E一等 G(E) E-等充
となって,確かにU≫ △のときは,これらが解になっていることがわかる｡

BullaとPotthoff[401は,金属一絶縁体転移を起こすU-Ucの近傍では近藤ピークが無限に細くなり,

1 Vo

e'E'-こ 前 Å(E'-写 嘉 一 丁

(2.59)

(2.60)

で近似できるとした｡すると,有効不純物問題をあらわすAnderson模型は,有効レベルEd(-0)のd電子が,Eo(-0)と

いうひとつの伝導電子軌道と屯 で混成する模型となる｡これにUを入れて解いたものがG(E)を与えるが,2サイト問題

なので,解析的に解くことができるOその結果,E ～0では,a(E)はE-士66To2/Uにそれぞれ′J増 な重みa-186T.2/U2
を持つ2つの極であらわされる｡この2つの極を重み2αのひとつの極とみなして,

G(E)拷
とする｡このG(E)を用いて新しいe(E)を求めると,

e(E)=-L と⊥
E-A(E) E一等穿

となるoU→Ucではこの計算の繰り返しは収束し,元のe(E)

e(E)= ⊥
E_ 塩

E

と等しくなるはずであるから,9t2%2/U2-tt.2,すなわち,U-Uc-3tとなる｡一般の格子では

Uc竺6∑LIE,3

(2.61)

(2.62)

(2.63)

(2.64)

となる｡これがUの臨界値を与える｡Bethe格子では,最隣接のt.1-i/2J言ととっており,このときバンド幅は2tであ

るOよって,

Uc-(3/2)×バンド幅

ということになる｡この値は,NRGなどによる計算値に近い｡

ー 6 19 -
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2.6 周期Anderson模型と重い電子系

重い電子系【41】とは,4f,5f電子を含む化合物で,低温で電子の有効質量が自由電子の100-1000倍にもなる現象を

いう｡重い電子系に対する最も簡単化された模型は,不純物に対するAnderson模型のd電子をf電子に換えて周期的に

並べた周期Anderson模型である :

TtpAM-∑ ekCkLckq+Ef∑ n/W+U∑ nfiTnfil+∑(I(keik'Rlfi'gckJ+Vk'e~ik'RIck'Jw) (2･66)
kg 一q I ikq

Riはfを含む原子の位置座標である.CeやYb化合物では,14重に縮退したf軌道は,スピン軌道相互作用によりJ-5/2

と7/2の状態に分裂しており,Ceでは5/2が,Ybでは7/2が基底状態となる｡さらに結晶場分裂により,基底状態は2

重項 (r7など)または4重項 (r8など)になる場合が多いOここでは,簡単のため,2重項の場合を扱い,S-1/2の

スピンとして扱 うことにする｡この模型については【42)で調べられている｡f電子のGreen関数は

Gf(k,E)-
t(k2

EIEf-∑f(k,Eト ;二 元

(2･67)

と書ける｡すぐあとで述べるように,dー ∝)ではf電子の自己エネルギーは波数によらなくなる｡さらに,フェル ミ液

体論が成 り立つと仮定して,∑f(e)-∑f(0)+∑;(0)E+･･･と展開できるとすると,繰 り込みの手法により,Gfは低エネ
ルギーで

Gf(k,E)-

E-Ef-
I(k2

E - Ek

(2･68)

と書けるoここでE/-I(Ef+∑f(0))IVk2-zt(k2とおいたozは繰り込み因子で, Z~1-1-∑'f(0)である0分母-0
が準粒子のエネルギーを与え,

EE)-王室土壁 士2 (誓 )2･ok2 (2･69)

となる｡これを,図2.9に示す｡金属的な重い電子系では,フェル ミ･エネルギーはエネルギーギャップギャップの端の

バンドが平らに寝ている部分に位置しており,そのために有効質量が大きくなっている｡電子比熱や帯磁率は,多体効

果でさらに増加する｡

ー1 0 1 2

ek

図 2.9:周期Anderson模型のバンド分散

f電子のGreen関数(2･67)は,無摂動の時Gio)(k,E)と書けば,相互作用のあるときは

Gf(k,E)-
Gio)(k,E)-1- ≡/(E)
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と書けるoそこで･Gio)(k,e)のサイト表示Gioii･(E)を用いてダイソン方程式を書けば･Hubbard模型のときと同様に,
d→ ooで自己エネルギーがサイトに関して対角的となることが示せる｡よって,

Gf(E)IGfii(E)-妄∑ Gl(k,E) (2･71)k

を用いてHubbard模型のときと同様に動的分子場理論を構成することができる｡ここでは,∑f(E)は反復摂動法により

計算する｡まず 自己エネルギーをHartre かFock近似で計算し,∑J(E)-UnJと置く｡次に,Gf(E)を求め,前節の処方

に従い,サイ トiでの多体効果の分を取り除いたGreen関数を作る:

a/(E)-
a/(E)-1+∑J(E)

これより,f電子の状態密度をPf(E)--(1/7T)Im(ラf(E+iO)により求めておくと,2次摂動の自己エネルギーは

･i2'(E)-U2/dEl/dE2/dE3～(El)～(E2)p-I(E3)

I(-El)I(-E2)I(E3)+I(El)I(E2)f仁E3)

E-E1-e2+E3+iO

(2.72)

(2･73)

で計算される｡実際の計算では,2.3節で述べたようなフー リエ変換を用いて計算する｡最後に,f電子のGreen関数は,

Gf(E)-g(E)[1+V2g(E)F(E-V2g(E))], g(E)-
e-Ef-∑f(e)

F(I)-妄∑去-(2/W)lz/W 一仰 1]･k
と表わされる｡

さらに,電子正孔非対称のときにも原子極限が正しくなるように,自己エネルギーを

∑f(E)-A∑i2)(E)/(i-B∑i2)(E))

とい う形に補正する｡ただし,

nf(ト n//2). B= __
2(1-nf)

苑f(1一元f/2)7 ~ U苑f(1一元f/2)

(2･76)

(2･77)

で,n～JはPf(E)から求めた電子数である｡こうすると電子正孔非対称の場合にLuttinger総和則を満たさないので,近似

的に満たすよう,∑f(E)から∑f(0)を差し引いておく【32]｡以上を収束するまで繰り返し計算する【43】)｡これにより自己

エネルギーとf電子の状態密度を計算した例を以下に示す｡中央の近藤ピークが伝導電子と混成して2つに分裂し,混成

ギャップを作っている｡電子正孔対称な場合はフェル ミ･エネルギーがちょうどギャップの中間にあるので,これはちょ

うど,後で述べる近藤絶縁体のモデルになっている｡ただし,混成の行列要素Vを波数によらないとするモデルを用い

ているために,ギャップの端のピークが現実の物質に比べて鋭くなっている｡

tA)
､･亡
H 0

-1

-2

l l lPA… l l

W-1,U-2,E戸-1 ReEJe)

ー4 -2 0 2 4

E

-4 -2 0 2 4
e

図 2.10:周期Anderson模型の自己エネルギーとf電子状態密度｡
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2.7 高濃度近藤問題

金属中の希薄な不純物は,近藤温度TK以下で伝導電子によって磁気的に遮蔽され,近藤1重項状態を形成する｡遮

掛 まフェル ミエネルギー近傍のkBTKていどの幅の中の電子によって行われるので,遮蔽する電子の数はNpc(0)TKてい

どとなる｡ここで,pc(0)-1/EFはフェル ミ面上での伝導電子の状態密度(格子点当たり),Nは格子点の総数であるO

重い電子系などの希土類化合物では,すべての単位胞に少なくとも1個以上の磁性イオンが置かれているので,その

すべてが近藤 1重項状態を組むには,Nsc, -N2pc(o)TKの伝導電子が必要になるが,これは伝導電子の総数Ncを越す

ことはできないoしたがって,もしN2pc(o)TK>Ncであれば伝導電子の数が足りなくなる｡これを高濃度近藤系にお

けるNoziもresの "Exhaustion"閉居という【441.

実際には,1重項状態を形成する伝導電子の雲は,隣接する1重項状態間で独立ではなくなる｡そこで系全休として

非磁性状態を作るには,磁性イオンが短距離の反強磁性相関を伴った状態とする必要がある｡これが1不純物のみの近藤

1重項形成に加算されるので,高濃度近藤系では,近藤温度が実効的に増大すると予想される｡

もう一つの問題として,1不純物問題においては,低温での物理量の振る舞いは,すべて1つの温度Tl<でスケールさ

れるが,これが周期系でも成り立つのかどうかという問題である｡TKは1不純物が遮蔽される温度であるとすると,それ

よりも低温で,格子系全体を1重項とするための特徴的な温度T.が存在するとも考えられる｡実際,重い電子系物質の

電気抵抗は高温から温度を下げてゆくと,近藤効果による抵抗の増大があるが,そのあとは周期性のため,抵抗は極大を

作ったあと減少し,低温ではフェル ミ液体論にしたがってp-po+AT2のふるまいを示す｡Noziとres【45】はTo ～pe(0)TE
と見積もった｡

Pruschkeら【46】は,DMFTとNRGを用いてこの問題を研究し,nc-1ではToとTKは独立ではなく,To之TKとな

り,単一の温度スケールのみが存在するが,nc三0.8ではTo≪TKであり,独立な2つのスケールが存在するという結論

を出した｡ただし,Noziもresと異なり,770∝TKnceCncであるとしている｡なお,TKは近藤ピークの幅から,7もは自己

エネルギーの繰 り込み因子から抽出している.しかしながら,彼らの計算は,nc-1のときに絶縁体となるモデルで行

われており,必ずしも適切ではない｡

2.8 近藤合金

CeCu6は前節で述べた高濃度近藤系の典型的な例である｡電気抵抗は,高温で近藤効果を示すが,低温では周期系

であるために減少し,わずかな格子の乱れに伴 う残留抵抗のみを示す｡Ceを非磁性のLaに置換したCeトxLaxCu6合金

は,x=0では周期的な重い電子系,x→ 1では希薄な不純物を含んだ不純物近藤系となり,電気抵抗は温度を下げると

共にユニタリティー極限まで単調に増加する【47,48】｡中間の濃度ではこの2つの振る舞いが徐々に移り変わる｡このよ

うな合金の振る舞いはCPAによって扱 うことが出来る[49】｡CPAは有効媒質中に埋め込んだ1不純物問題 (電子相関な

し)とみなすことが出来るので,これを容易に動的分子場理論と組み合わせて,相関の強い磁性合金の理論を定式化する

ことができる【50,51】｡

電子正孔対称でかつ金属的な状態を扱うため,f電子にもバンド幅を持たせておく｡すなわち,伝導電子のエネルギー

分散をekとするとき,f電子のそれをαEkとしておく｡また,あるサイトが非磁性原子で占められているときは,f電子

にはエネルギーEt∑ qnf.Qが加わるものとするCここで,nflqはスピンUのf電子の数である.Ceに対するLaを想定

するには,Laサイトにはf電子が来れないようにすればよいので,EI- ∞ とすればよい｡磁性原子と非磁性原子の割

合をそれぞれ,1-xとxとする.

有効媒質が自己エネルギー (多体効果とランダムネスによるものを両方含む)S(E)によって記述されているとする｡

あるサイトでのf電子Green関数は

G/(E)- β｡(〟)
v2

E-｡U-S(V)-声音
(2.78)

で与えられる｡このサイトが磁性原子であった場合,このサイトでの多体効果とランダムネスによる散乱を取り除いた

cavityGreen関数を,前と同様に

Q(E)-
G/(E)ll+S(E)
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で導入する｡磁性原子のあるサイトでは,このQを出発点にして.多体効果による散乱を,適当な方法で計算し,その

結果を

∑f-∑JlQ] (2･80)

とするoその他のサイトでは,ポテンシャルEtを受けるだけである｡これらが合わさって,再びS(E)を作り出すo

上ののGf(E)で記述される電子は,あるサイトに磁性原子があればUによる多体効果を,非磁性原子があれば,EI

のポテンシャルを受けるoCPAの精神にのっとってS(e)を決めるには,これらによる散乱のT行列が平均として0にな

る条件を課してやればよい｡すなわち,

(1-I)
∑ J - S Ei-S

1-(∑f-S)GJf -(Ei- S)Gf
=0 (2.81)

ここでEi- ∞ とすると,この式は,

[∑J(e)-S(E)】Gf(E)-X (2･82)

となるQ以上の式を自己無撞着に解いてやれば,任意の濃度xに対する計算を行 うことができる｡武藤 [50】は自己無撞着

2次摂動論を用いて自己エネルギーの計算を行った｡電気伝導度は,線形応答理論を用い,

q(T,-響/de(一警 )写項 -G-(A,E"2.2α(Ⅰ-Gcf(A,E"2･α2(I-G〝(A,E,,2] (2･83,

で与えられる｡ただし,a- ∞ではバーテックス補正が0となることを用いたoGccとGcfはGreen関数のcc,cf成分

である｡電気抵抗についての結果を,図2.11に示す｡なお,Hubbard模型についても,DMFT+CPAによる計算が行な

われている【52】｡

(a) U=3
I7≧05
α⇒).5

よV5

4
32
10

(r･

T)rLL)也

Ol) 細 .0+

0.4-■ト.-
0.6+

0.8+

図 2.ll:武藤による近藤合金の電気抵抗の濃度による変化｡

2.9 近藤絶縁体

近藤絶縁休とは,強い多体効果の効いたバンド絶縁体であり, 1電子近似 (バンド計算)で開いたエネルギー ･ギャッ

プEgが,多体効果によって繰 り込まれたものと考えられる【53,54】｡前節の議論からもわかるとおり,Egは通常,近藤
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温度TK の程度となるO近藤絶縁体では,ギャップの下のバンドが完全に占有されており,その上のバンドは完全に空で

ある｡フェル ミ･エネルギーはバンドギャップの間に位置する｡

一方,高温では多数の電子 ･正孔対が励起され,それらが互いに衝突するために,準粒子の寿命が有限になり,それ

とともに,準粒子状態密度のギャップも埋まってしまう｡近藤効果は,第1章で述べたように,不純物の持っスピンの量

子性と,フェル ミ面の存在によって起こる｡しかし,近藤絶縁体では,絶縁体であるにもかかわらず,上に述べたよう

な機構で,ギャップの消失する温度よりも高温で,近藤効果が起こりうることになる｡典型的な近藤絶縁体の,帯磁率,

比熱,電気抵抗の振る舞いは図2.12のようになる｡帯磁率は高温でCurieの法則を示すが,低温ではピークを作った後,

一定値となる｡エネルギー ･ギャップがあるにもかかわらず帯磁率が低温極限で0でなく一定値となっているのは,希土

類化合物の場合,スピン軌道相互作用が大きいため,磁化肘 が運動の恒量でないためである (VanVleck帯磁率)｡ま

た,帯磁率のピークは,軌道縮退の効果である｡比熱は高温ではあたかもギャップがないかのように振る舞い (ただし,

近藤効果のため,値は増大している),低温ではギャップのために比熱係数が消失する｡電気抵抗は,絶縁体的な活性化

型p(T)～ eE9/kBTを示す.

I c/T

ド + γ (Ega甚 B)2
T, Ph + T

図 2.12:典型的な近藤絶縁休の帯磁率,比熱,電気抵抗の温度変化｡

近藤絶縁体の典型例はYbB12とよばれる希土類化合物【56,57,58】で,低温で0.01eV以下のエネルギー ･ギャップを

持つと考えられている｡近藤絶縁体におけるエネルギー ･ギャップの成因については,現実の物質ではr電子や伝導電子の

軌道縮退が非常に重要である｡YbB12については,最近,LDA+U法によるバンド計算に基づき,d電子からなる伝導バ

ンドが比較的簡単なtight-bindingbandであらわされることがわかり,軌道縮退を考慮した現実的な模型を用いたギャッ

プ形成の機構が始めて明らかにされた[59】｡もう一つはCe3Bi4Pt3で,Eg/kB～30Kていどである｡近藤絶縁体の基本

はバンド絶縁体であるため,電子の総数が偶数個で,かつ,立方晶で比較的バンド構造が単純な化合物で生ずるようで

ある｡遷移金属化合物では,必ずしも強相関物質とはいえないが,FeSil60】も近藤絶縁体と見なすことができる【55,61]O

ギャップは数 100Kの程度であるが,300K程度で消失している【62】｡これは,多体効果によって,ギャップが温度の上昇

とともに急速に狭まるためである｡この物質の場合,スピン軌道相互作用が弱いので,帯磁率は低温極限で消失する｡高

温側では,スピンのゆらぎが強く効いているといわれている【63】｡バンド計算による状態密度を出発点にとり,動的分子

場理論と類似の,自己無撞着2次摂動論により,多体効果があるときの準粒子状態密度の温度変化と,光学伝導度の温

度変化の計算結果を図2･13に示す実験データは【62】による｡
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第 3章 動的分子場理論の最近の発展

3.1 d<(刃への拡張

3.1.1 動的クラスター近似

d- ∞の極限における動的分子場理論では,すべてのサイトは同等であり,式(2.42)で表わされるサイト0でのGreen

関数Goo(e)のみを用いた不純物問題となっているoGoo(E)はG(k,E)を波数について平均をとったものである｡これを

拡張して,N個の格子点からなる格子を,Nc-Ld個の格子点からなるクラスターに分割する(図3･1(a))｡すべてのクラ

スターが等価であるとすると,系は格子定数がL倍の結晶となり,単位胞の数はN/NcとなるO一方,プ リルアン･ゾー

ンの大きさは1/Ncになる｡その外側のた点は,もとのバンドでいえば,拡張ゾーンの部分に相当し,第1ブ リルアン ･

ゾーン内に折りたためば,高エネルギーのバンドとなる｡波数の大きいところは実空間では近距離に対応し,この拡張

ゾーンの部分は,クラスターの中の状態を表すことになる.そこで,もとのブ リルアン ･ゾーンをNc個に分割し,それ

ぞれの中に代表点K をとる(図3･1(b))0

ここで,自己エネルギー∑(A,E)のk依存性が弱いとして,Nc個のK 点での値云(K,E)で代表させることにする.ま

た,好 を中心としたセル内での波数についてGreen関数の和をとり ('であらわす),

a(K,E)≡ 若 ∑ 'kE-EK+k- ∑(K,E)

et,'E'-去妄 e'K,E'eiK'B ,

と定義する｡これを逆変換した

(3.1)

(3･2)

は,サイズNcの同一のクラスターが周期的に並んだ系のGreen関数である｡簡単のため1次元で説明すると,K-藍e,e-
1-Lであるから, xi- Xi+LaとしてもGtjは変化しないOすなわち,Gl,･はクラスターの中での電子状態を記述する
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図 3･1‥(a)格子をクラスターに分割する｡(b)プ リルアンゾーンを,代表点(白丸)を含むセルに分割する｡

Green関数である｡DMFTのときと同様に,a(K,E)から,

g(K,E)-

a (K,E)-1+i:(K,E)

をつくると,これは,あるクラスター内での多体効果を取り除いたGreen関数になっている｡これはさらに,

e(K,e)-Q(K,E)+Q(K,E)i:(K,E)a(K,E)

とも書ける｡実空間に直すと,i,i,C,mをクラスター内のサイトとして

ei,.- Qi,I+∑ giLi:Em(∋m,
′,帆

(3.3)

(3.4)

(3.5)

よって,a- ∞のときと同様に,QiJ･(E)を無摂動のGreen関数として,その中に埋め込まれているクラスター原子上で

Uが働いているようなクラスター問題を数値的に解いてやれば,新たに自己エネルギー∑i,(E),または∑(K,E)が求めら

れる｡以上を繰り返して,Nc個のK 点における自己エネルギー∑(K,E)を自己無撞着に求める方法を,動的クラスター

近似(DCA)という【64,65,66】Oこれはd- ∞ における動的分子場理論のd<∞-の拡張の一つの方法であると考えら

れている｡この理論の長所は,〃｡-1でDMFTとなり,〃｡-Ⅳで近似無しとなること,理論の解析性が保障されてい

ることである｡

なお,a(K,E)はセ′レの状態密度

pK(E,)-筈∑ ′6(E,-EK.kJ)
k/

a(K,e)- pK(E′)

E - E′ - ∑ (K ,E)

(3.6)

(3･7)

を用いると,

と書けるOさらにこれは,lmrK(E)<0であるような関数rK(E)を用いて,

a(K,E)-
E - ∑ (K ,E) - EK -Ilk(E-≡(K,e))

eo(K,E)-
/

dE/ pK(E')
E-E/+i6

(3.8)

(3.9)

と書ける｡なぜならば,

とおくと,lmeO(K,E)- -qPK(E)<0であるから,必ず,lmIIIく(E)<0であるような適当な関数rIく(E)を用いて,

eo(K,e)-

E-EK-rK(E) (3.10)

と書けるためである｡

DCAの応用としては,d波超伝導 【67】,Mott転移 【68,69トdisorder【70,71】などがある｡random系の理論であるCPA

は,これまではクラスターに拡張すると解析性が壊れるなどの困難があったが,Jarrellら【70】はDCAを用いて,これら

の克服に成功した｡
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3.1.2 Self-ConsistentCluster近似

d<∞ の効果を取り込む方法として,他の方法も提案されている｡SchillerとIngersent【72】は,系全体の自由エネル

ギーをGreen関数Gi)と自己エネルギー∑iJの汎関数として

ODMFTlGi,.,∑ij】ニーnlnl(iLJn+FL)6i,1-ti,･-∑tjト Tr(∑G)+elGi,･】

と表わす(elGi,.]はLuttingerfunctionalと呼ばれる)と,

6*

Gtj-liwn'p-ti3･-∑iJ･rl, ∑り-哀話

と書けることから出発して,◎を,1サイト,2サイト,- で表わされる部分の和として,

◎-∑bllGi,]+∑壷2lGiいGJj,Gi,･]+-1 (lj)

(3･11)

(3･12)

(3･13)

展開し,2サイト以上の項を無視することにより,2サイトまでの相関効果を取り入れた動的分子場理論のd<∞-の

拡張を定式化した｡ただし,今のところ,Falikov-Kinballモデルなど簡単な模型に対してしか計算は行なわれていない｡

3.1.3 スピン揺らぎの理論との結合

常磁性状態を仮定すると,動的帯磁率xm≡xzz((gpB)2単位)について

妄 写 〈sl''-三L∞du(n'U,･;'孟 写 I-x-'q-'
(3･14)

の和則が成り立つ｡ここで,n(LJ)はBose分布関数で,SIP- (1/2)(nl†-nil)である｡すべてのサイトは同等であるとし

て,((Stl)2)- (1/4)((n)-2(n†nl))(n-n†+nl)を用いると,

芸L∞d-(n(-,+吉)妄 写 I-x-(q･U,-左(n-2nTn↓'

が成り立つ｡同様にして,((n†+nl-(n))2)-(n+2nTnl-(n)2)を用いると,電荷感受率xcに関して,

芸J∞du(n(U,･喜)妄写 lmxc(q,U,-左〈n･2nTn↓-n2'

が成り立つ｡帯磁率をRPAで計算すると,

2xRmPA(q,LJ)-
no(q,U ) n_RPA′_ ､ nO(q,LJ)

2x芝pA(q,LJ)-

1-Urlo(q,u) ' -̂C ＼17ー′ 1+Uno(q,LJ)

(3･15)

(3.16)

(3･17)

となるが,ここでは,分母のUを有効値Um,Ucで置き換え,低エネルギー極限で成り立つ,反並行スピン間の2体分

布関数gTl(r)とUc,Umとの関係式

Uc-lg."0,･69.1]U, U--9."0,U, gT"0,-% (3･18,

を用いて,上の和則を各温度で満たすように決めることにする｡これをTwo-particle-self-consistent(TPSC)近似とい

う【731｡すなわち,

芸L∞d-(n(-)I;);

Ilo(q,u)

1 I U m rIo(q,LJ)

no(q,LJ)

1+Ucno(q,LJ)

-(n)-2(nTnl),

- (n)+2(nTnl)-(n)2 (3.19)

強相関の極限では(nTnl)- 0,S12-S(S+1)-3/4となる｡この理論によれば,弱 ･中相関の領域で,量子モンテカ

ルロ法の結果をよく再現し,また,2次元以下では揺らぎのために転移温度がOとなるというMermin-Wagnerの定理tlOl

を満足する｡さらに,FLEXでは出ないHubbardピークも再現されるO
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電子正孔対称のときは,スピンの自由度のみ考えれば十分である｡守谷【74】は,短距離の斥力のみを考えるとき,動

的な帯磁率が一般に,

xzl(q,iJ)-
xo(q,U)

1-2Uxo(q,u)+A(q,LJ)
(3･20)

と書けることを用いて,A(q,u)を温度のみに依存する定数入(T)で近似し,上の和則を用いて決めることとした｡この理

請では,帯磁率の逆数が適当な波数ベクトルQの周りで

xo(q+Q,LJ)-1〇ゴXo(a,LU)Ll+Aq2-iCu+･･･ (3.21)

と展開できるとすると,和則が容易に計算でき,A(T)またはxQ(T)≡xzz(a,0)を決定できる｡この理論はSCR(Self-

ConsistentRenormalization)理論とよばれており,いわゆる量子臨界点(QCP)近傍の異常な物性を導くことができる｡

QCPとは,たとえば,圧力により,磁気転移温度が減少して0となる点をい う｡3次元的な物質の反強磁性秩序が崩壊

する場合,QCPの近傍では,磁気揺らぎに起因する比熱,電気抵抗がそれぞれ低温でcm/T∝-∨官,Rm∝T3/2とな

ることが示される｡

TPSC理論やSCR理論は,1サイトの量子揺らぎのみを取り込んでいるDMFTに比べ,サイト間の揺らぎを動的に

取り込んでいるといえる｡DMFTではサイト間の磁気相関は静的な分子場理論と同等のレベルでしか考慮されていない｡

他方,TPSCやSCRは強相関系には用いることができない｡守谷と瀧本【75】は,上のSCR理論を現象論的に強相関系に

拡張した｡そこでは,動的帯磁率を

x(a+q,u)空
xL(LJ)-1-JQ(T)+A q2

(3･22)

と仮定し,局所帯磁率xLの逆数を低エネルギーで展開し,xL(U)Jl=ゴ(1-iu/r)/xL(T)とおいている｡しかし,強相

関電子系では,LJSTKで大きなェネルギー依存性が存在するので,このxL(LJ)~1を低エネルギーで展開せずに,DMFT

の範囲で計算されたものを使えば,DMFTにスピンの揺らぎを取り込んだ,DMFTとSCRの統合理論ができると考え

られる【43】｡

スピンの揺らぎを,局在したスピンによるスピン波で記述することが許されるなら,電子とスピン波との結合系に

対して,DMFTを適用することができる【76】｡簡単のため,スピン波を1種類のbosonで表わすことにすると,電子と

bosonの局所Green関数はそれぞれ

a(E)- 去∑
k E- Ek-∑(E) D(E)-妄∑

T u2-U三一m(LJ)
(3･23)

と書ける｡ここで,LJ｡はスピン波のエネルギー,n(LJ)はLJがこ対する自己エネルギーである｡サイト0での相互作用を
取り除いたGreen関数は

Go(E)-
1 1

Do(U)- (3･24)

となるO電子とbosonとそれぞれのintersite項をともに1/ヽ伯でスケールしてやれば,自己エネルギーが局所的になるこ

とが示せる｡そこで,∑(E)とn(u)をそれぞれ求める式を与えてやれば,これらの方程式が閉じ,自己無撞着に計算する

ことができる｡

3.2 現実的な系への拡張-バンド計算との融合

Anisimovら【77】は,バンド計算の結果をtight-binding模型で表わし,そこに短距離のクーロン斥力項を加えて,動

的分子場理論と2次摂動論により多体効果を含んだバンドの計算を行った｡

動的分子場理論は,(3.ll)のようなGreen関数Gと自己エネルギー∑の汎関数ODMFT【G,∑]ニ ーTrlnトG~1)-

Tr(∑G)+elGlから,∑が局所的であるとして導くことができる【22】O一方,バンド計算でよく用いられる密度汎関

数法では,系の自由エネルギーを電子密度p(r)とKohn-Shamポテンシャル t(KSの汎関数OLDA[p,Vks】として与えるこ

とから出発する｡

oLDAlp,VKS]--Trlnl(iu･p,613-t｡ - VKS]-Tr(VKSP)+n(Vcxtp,･誓/ n drdr,･Exclp] (3･25,
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VKS- Vext+C2/F等 dr′.欝 ,

(iLLl+FL-I(KS)6i,･-1ij)

(3･26)

(㍗)-〟(㍗) (3.27)

これをβで変分することにより,

I(KSで変分することにより,

を得るop(r)-∑nV,ニ(r)4,n(r)とおいて,4,(r)に規格化条件をつけて変分すれば,Kohn-Sham方程式を得ることがで

きる｡

Kotliarら【78】は,これらを融合した汎関数

ODMFT十LDA[p,◎KS,a,∑】ニーTtlnliun+FL+∇2-I(KS-∑ト
/

1友 spdr-Tr(∑G)

･/ 吃tpdr･ 言膵 管 drdr′+Exclp]･Tr(elGト Odc) (3･28)

を立てることにより,DMFTとLDAを統合した理論の建設を試みている｡なお,最後の項-◎d｡は相互作用のdouble

countingの差し引きであるとしている｡この定式化と,CellularDMFTと呼ぶ新しい拡張動的分子場理論【791を用いて,

Puのα-∂相聞の転移の問題を論じている【80,81】｡
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