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尾崎 正明
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は し が き

その lでは群論と群論的分岐理論の基礎を群 Goに不変な多変数関数の変分間題に即して解説し

た.群G｡の既約表現と,その表現空間における固定部分群の考察により,群Goに不変な関数の極

値問題の解法が簡単化される事を示した.

その2では平均場近似の最も一般性のある理論であるHartree-Fock-Bogoljubov(HFB)理論が,

系の対称性の群Goに不変な関数FHFB(HFB自由エネルギー)の極値問題として定式化出来るこ

とを示した.その1で述べた群論的分岐理論の手法をHFB理論に適用し,2次元正方格子上の拡

張Hubbard模型を例に取って電荷密度波,反強磁性等の超伝導状態以外の対称性が破れた状態を

導き出した.

その3では群論的分岐理論を用いて,拡張Hubbard模型の超伝導状態,縮退Hubbard模型の軌

道秩序状態等の対称性を考察する3.

第9章では2次元正方格子上の拡張Hubbard模型の超伝導状態のシングレットおよび トリプ

レット超伝導状態の群論的分類を行なう.S-波,d一波シングレット超伝導状艶 多様なトリプレット

超伝導状態が既約表現の固定部分群から自然に導かれることを示す.既約表現の固定部分群を系

統的に求める方法を付録Fに詳しく説明した.ここで説明した方法を駆使すれば,他の既約表現の

固定部分群も求めることができる.

第 10章では2次元正方格子上の原子軌道が (dyz,dz.T),dxyからなる縮退Hubbard模型におけ

る超伝導以外の状態の対称性について述べる.その中で各種の軌道秩序状態やスピン,軌道,電荷

が関連しあう複雑な状態が固定部分群より系統的に得られることを示す.

以上は正方対称を持つ系についての議論であるが,その六方対称,立方対称を持つ系への適用

は付録Fで用いた方法を使えば容易に出来ると考える.

1本稿は､編集部の方から特にお願いして執筆していただいた記事である.

2その1は物性研究 78(2002),511に､その2は物性研究 80(2003),205に掲載.
3反強磁性,強磁性と超伝導の共存状態,磁場中のボルテックス格子状態についても解説する予定であったが,紙面の
都合で割愛する.
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第9章 2次元正方格子上の拡張Hubbard模型の

超伝導状態の群論的分類

第9章では2次元格子上の拡張Hubbard模型の超伝導状態を取り扱う27). 通常の超伝導状態は

並進対称性を有するので1,正方格子の空間群p -L(el,C2)D4hの既約表現j'としてはオーダリ

ングベクトルがIl点k-(0,0)の場合だけ考察する.この場合の最も一般的平均場ハミルトニア

ンは

H--∑∑ 〈zO(k)ss,aとsahs,+呈Z2(k)ss,atsaL h,S′+言Z2( k)S･S,a(_k)S′ak e ) (9･1)kss/
である.22(k)ss′のタイプによって様々な超伝導状態が記述できる.

超伝導状態を考察するのでG｡-PxSxRの既約表現が

ebrj,0･2)-p(rj)㊤宮(0)㊧良(2)

琉rj･1,2)-p(rj)⑳卓(1)⑳良(2)
(9.2)

に属する不安定性 (第4章kerLに対応)より導かれる状態を取り上げることになる.甜j･0,2)か
らはスピンシングレット超伝導状態が,打 払 2)からはスピントリプレット超伝導状態が導かれる.

空間群L(el,C2)D4hのr点での既約表現,すなわちD4hの既約表現jによってシングレットおよ

びトリプレット超伝導状態がさらに細分化される.

9.1 一般的諸公式

第9.1節では第9章全体にわたって使われる諸公式を挙げておく･(9.1)の平均場ハミルトニア

ンは次のように書き直すことができる.

ここで

3
Hm -∑∑∑〈x.A(k)aとsJsAs′aたS′
たss/入=0

･ 喜y (̂ k)aL (iqAJ2)ss,a L k,S′+去 (y A( k))*a(- A)S,(iJ入6 2)S*S,ahs )

3
∑XOA(k)JsAs′-ZO(k)ss′=̂0
3
∑y入(k)(iJ入62)ss′-Z2(k)ss′=̂0

(9･3)

(9･4)

(9･5)

1ボルテックス状態,反強磁性の存在下での超伝導状態は並進対称性を破っている.それらについて並進対称性がど

のように破られるかについての群論的議論が可能であるが,紙面の都合で割愛する.
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である･(9･4)の両辺にJsP,Sを掛けて和∑ss′をとると

榊 )-呈∑zo(k)SS,JsP,Sββ/
得る･(9･5)の両辺に(iJPJ2)S'′Sを掛けて和∑ をとると

58/

yp(k)-

i

一芸∑Z2(k)ss,(iJPJ2):′S,p-Oのとき
ββ/

去∑ Z2(k)ss,(iJPq 2)S*′S, p≠Oのとき
58/

を得る.ここでパウリ行列に関して成り立つ公式

trlJ入JP]-26人p

tr[(iJ入o･2)(iJPJ2)*]

-(;2

A-p≠0 のとき,

A-～-0 のとき,

入≠〃 のとき

を使用した･行列 (icrPc,2)をあらわに書くと

･iJOJ2,ニト㌦),(iqlJ2,-(一三
(iq262)-(

.りV

01, (iJ362,-(
0

1
である.(iqOJ2)は反対称行列,(iJFLJ2)(p≠o)は対称行列であることに注目されたい.

(yl(k),y2(k),y3(k))は3Heの超流動の理論では

d(k)-(dl(k),d2(k),d3(k))≡(yl(k),y2(k),y3(k))

と記してdベクトルと呼ばれる.

xG(k),yP(k)は次の条件を満たす･
命題 9.1.平均場ハミルトニアン

3

Hm-∑∑∑(xE(k)atksqsPs,ak′
kss/J1-0
･芸yp(k)aThs(iJPJ2)ss,aLk,S′+妄(yp(k))'a(-良)S,(iqPq2)S'S′aks)

(9･6)

(9.7)

(9･8)

(9･9)

(9･10)

(9.ll)

におけるxE(k)(p-0,1,2,3)はkの実数値関数であり′yO(k)はkの偶関数,yP(k)(p-1,2,3)
はkの奇関数である.すなわち

xg(k)'-堵(k),FL-0,1,2,3

yo(-k)-yO(k)

yP(-k)--yFL(k),p-1,2,3
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証明.(9･11)はエルミート演算子であるので

3 3

∑∑∑x.～(k)atsJTs,aks′-∑∑∑ lxE(k)aTksJTs,aks,]I良ss′p-0 たss′J1-0
3

-∑∑∑xG(k)*alhs,(J:S′)*aks
たss/p-0
3

-∑∑∑xg(k)'aとS′JE,saks
kss′p-0

が成り立つ･ここでパウリ行列crPのエルミート性(qsPs′)*-JT,Sを使った･これより

堵(k)*-xG(k),p-0,1,2,3

を得る.

(iJOJ2)の反対称性

(iJOJ2)S′Sニー(iqOJ2)ss′

と,alksとaした)S,の反交換性

aTksaL k)S′ニーaL k)S′a主s

を使うと

1
2∑∑yo(k)aths(iJOJ2)ss,al九,S′-言∑∑yo(k)aLk,S,(iqOJ2)S,Bathskss/ hss/12∑∑yo(-k')afk,S,(iqOJ2)B,saLh′)aた/ss/

を得る.第2の等号でk′--kと置いた.したがってyO(k)はkの偶関数すなわち

yo(-k)-yO(A)

であることがわかる. 同様に(iJPJ2)(p-1,2,3)の対称性

(iJPq2)ss′-(iqPq2)S′S (p-1,2,3)

とaとSとaLk)S′の反交換性を使うとp-1,2,3に対して

一一三∑∑yp(k)al九,S,(iqPq2)S,safks∑∑yp(k)alks(iqPq2)ss,aLk)S′-

1
2

k ss/

∑∑yp(-k')alk′S′(iJPJ2)S,saLkls
k/ ssr

yFLトk)--yP(k),p-1,2,3

- 483 -

を得る.したがって

を得る.

(9.13)

(9･14)

(9･15)

(9 ･16)

(9･17)

(9･18)

(9.19)



尾崎 正明

(9.3)のハミルトニアンHmはLo-L(el,C2)に対して不変である.Lo不変な状態に対して次

の命題が成り立つ.

命題 9.2.H,nがL｡-L(el,e2)に対して不変であれば,佳意のS,S′およびk,k/(≠k)に対して

(aTksak′5′)-0, (a(_k′)S,ahs)-0, (atsaLた′)S′)-0 (9･21)

証明.並進T(n)∈Lo(n≠0)の作用に対してHmが不変であるので,定理6.3(その2p.228)より

佳意のS,S′およびk,k'(≠k)に対して

(a(_た′)S′ake)-((T(n)･a(_k,)S′)(T(n)Iaんs))

- ((exp(-ik'･n)a(_k′)S′)(exp(ik･n)aたS))

-exp(i(k-k')･n)(a(_A,)S,aks)

nは任意であるので

(a(_た′)S′aたS)-0

を得る.同様に

(aThsaLk′)S′)-0

が示される･(aとsak′5′)-0については命題8･6(その2p･276)で証明した･

つぎのように入P(k),p-0,1,2,3を定義する･

入P(k)-喜∑ (a(-A,S′aたS)(iJPJ2)S'S′ββ′

入Ft(k)をあらわに書くと(9.9)より

入0(k)- il(a(-k,lah↑)-(a(-A,,ak↓)]

･1(k)-芸[-(a(-k,TakT)+(a(-k,lak↓)]

入2(k)-言上i(a←k,,ahT)-i(a(-A,laた↓)]

入3(k)-喜[(a(-た)lakT)十(a(-k,Tak上)]
が得られる.フェルミオンの消滅演算子の交換関係を使うと

入0(-k)-入0(k), 入U(-良)-一入V(k) (U-1,2,3)

を得る.

命題 9.3.次の等式が成り立つ.

3
(a(_A)S′abs)-∑(iJPg2)ss′入P(k)
〃-0
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証明.(S,S′)-(1,1)-(I,T)の場合,(9･9),(9･25)を考慮して

(9･27)の左辺-(a(_良)Tak†)

(9･27)の右辺 -(iJIJ2)11人1(k)+(ic,2cr2)11人2(k)

-(-1)ll(k)+(i)l2(k)

-(-1)去[-(a(-k,Tak↑)+(a(-良,↓ak↓)]+(i)il-i(a(-k,,ak↑)-i(a(-k,lahl)]
-(a(_良)Tak†)-(9･27)の左辺 (9･28)

(5,5′)-(1,2)-(I,1)の場合

(9･27)の左辺-(a(_k)lak†)

(9･27)の右辺-(iJOJ2))12人0(k)+(iJ362))12人3(k)
-(1)̂0(k)+(1)̂3(k)

-芸[(a(-良,↓akT)-(a(-A,Tak↓)]十三[(a(-k,lak↑)+(a(-k,Tak↓)]
-(a(_k)lak†)-(9･27)の左辺

(β,β′)-(2,1),(2,2)の場合にも同様に証明できる.

SCF条件,自由エネルギー FHFBの表式を導くために有用な等式を証明する.

命題 9.4.次の等式が成り立つ.

喜∑∑ (ks,(-k)S′lVlk'l,(-k')l,)(iJPJ2)S*S,(iJUJ2)Il′ss/lll

i
(k†,(-k)†lVlk'†,トk')日 , FL-l/のとき
0, 〃≠〝のとき

証明･まずFL-U-0の場合を考える.(iqOc,2)12-1,(iJOq2)21--1,

(iJOJ2)ll-(iJOq2)22-0を考慮すると

去∑∑ (ks,(一k)S'lV困 (-k')l')(iJOJ2):S,(iJOJ2)ll,ss/ll/
-去[(1)(1)(k†,(-k)llVLk'T,(-k,)1)
+(1)(-1)(k†,(-k)1げ Ik'1,(-k')I)

+(-1)(1)(ki,(-k)TIVlk'T,(-k')日

+(-1)(-1)(kl,(-k)†lVlk'1,(-k′)I)]

-(kT,(-k)TlVLk'T,(-k')T)

-485-
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を得る.ここで(7.7)(その2p.233)より得られる関係

(kT,(-k)llVIk'†,(一k′)1)-(kl,トk)†lVIk'1,(-k′)I)

-(k†,(-k)†lVIk'†,(-k/)I)

-(kJ,(-k)JlVlk/I,(-k′)1)

(ks,(-k)S′lVlk'l,(-k')l′)-0, S≠は たはS′≠l′の場合

(9.32)

を使った.

p-U- 1の場合を考える･(iJIc,2)ll- - 1,(iJIJ 2)22- 1,(iJIc,2 ) 12-(io･16 2)21- 0を考慮

すると

妄∑∑(ks,(-k)S′iVIk'l,(-k')l')(iJIJ2)S*S,(iJIJ2)li′ss/ll/
-喜[(-1)(-1)(kT,(-k)TfVlk'T,(-k')I)
+ (-1)(1)(k†,(-k)TIVIk′1,(-k′)1)

+(1)(-1)(kl,(-k)JlVlk′†,(-k')I)

+(1)(1)(kl,(-k)llVfk't,(-k')日]

-(kT,(-k)TlVIk'T,(-k')T)

を得る.〟-〟-2,3の場合も同様にして(9.30)が成り立つ.

〟-o,〟-1の場合を考える.

去∑∑ (ks,(-k)S'JVIk'l,(-k')l')(iJOJ2)S+S,(iJlq2)ll,ss/ll/
-il(1)(-1)(kT,(-k)lIVIk'T,(-k')I)
+(1)(1)(k†,(-k)lIVIk'1,(-k')1)

十(-1)(-1)(kl,(-k)†lVlk'†,トk/)I)

+(-1)(1)(kl,(-k)†lVlk'1,(-k')∫)]
=0

同様にして,他の〝≠〝の場合も(9.30)の左辺がゼロになることがわかる.

yp(k)tまSCF条件‥定理6･1(その2p･221)の(6･85)をatsaLた)S′の係数に適用すると

(9.33)

3
∑ yv(k)(iJUJ2)ss′-∑∑ (ks,(-k)S'FVlk'l,(-k')l')(a(_k,)I,ak′l)
U-0 k/Il′

3

-∑∑ ∑ ( ks,(- k )S′日月 k'l, ( - k')l')(iqvq2)ll′入U(k') (9･35)
た/ll/Z/-0
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を得る･ここで命題9･3を使った･(9･35)の両辺に去(iJOJ2)S*,S-弓(iqOJ2)S*S′を掛けて
和∑ を取ると
ss/

3
呈∑∑yv(k)(iJVJ2)ss,(iJOJ2):,sss/U=0 3
一芸∑∑∑∑ (ks,(-k)S'lV困 (-k')l')(iJOq2);S,(iJVJ2)ll′入V(k') (9･36)
k′ss′ll′ U-0

を得る･(9･8)および命題9･4を使うと

yo(k)-∑ (k†,トk)†lVlk'†,トk′)I)入0(k')
k'

を得る･(9･35)の両辺に去(iJPq 2)S′S*-去(iJPq2 );S, (p- 1,2 ,3)%掛けて和 ∑を取ると
85/

(9･37)

3
妄∑∑ yv(k)(iqvJ2)ss,(iJPJ2):′sss/Z/=0

3

-妄∑∑∑∑ (ks,(-k)S'lVlk'l,(-k')l')(iJPq2)S'S′(iJUq2)ll,AV(k') (9･38)
k'ssrll'V-0

を得る.(9.8)および命題9.4を使い,(9.37)をあわせると〃-0,1,2,3に対して

yp(k)-∑ (k†,(-k)†lVIk'†,(-k′)I)入P(k')
k'

-∑Z(k,k')AP(k′)
k'

を得る.ここで

Z(k,k')≡(ks,(-k)S'IVIk′S,(-k')S′)

である.

K=kl

K/=-A

q-A-k'

とおくと,(7.7)(その2p.233)より

Z(A,k′)-(K+qs,K′sIIVLKs,K′十qs′)

-妄(U+2VT(q)･2JT(K-K'))
-妄(U+2VT(k-k')+2JT(k･k′))
5
-∑zi(k,k')七重iI
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を得る.ここで

zp(k,k,)-去U

z20(k,k′)-去(VIJ)7(k)7(k′)

Z30(k,k')-妄(V･J)n(k)M ')

Z40(k,k′)-孟(V-J)sinklSinki

z50(k,k')-i(V-J)sink2Sink;

･･･Alg

･･･A19

･･･Blg (9･43)

･･･Eu

H･Eu

である.(8.45)(その2p･273)と(9･39)をあわせてx.U(k),yv(k)に対するSCF条件

5
xg(k)--2t7(k)-p+∑∑wP(k,k')p呂(k')

た/i-1
5

tT.V(k)-∑∑YiO(k,k')p.V(k'), 〟-1,2,3k′i-1
5

yu(k)-∑∑zi(k,k')入レ(k')た/i-1

(9･44)

を得る. ここでp.U(k)(l/-0,1,2,3)は(8･11)(その2p.267),WiO(k,k')は(8.29),

(8･30)(その2p･270),YiO(k)は(8･34),(8･35)(その2p･271)で定義されている.
自由エネルギーFHFBは一般的表式(6･64)(その2p･217)をHubbardモデル (7.6)(その2p.233)

に適用し,命題9.2を考慮すると

FHFB-2∑ト2iT(kト 〃)pS(k)
良

･妄∑∑∑ [ks,k/IIV困 k,i,](aとsahs,)(atk′lak,l,)
kた/ss/ ll/

･去∑∑∑(ks,(-k)S,lV困 (-k,)I,)(atsaLk,S,)(a(_た′,I,ak,l)
hた/ss/ll/

･吉∑〈fjlogfJ･I(1-fj)log(1JJ･))J

を得る.ここで

f,I-(1+ePE,A)-1

(9･45)

(9.46)

であり,Ejは (9･3)で定義される平均場ハミルトニアンHm の固有値である.(9.45)の第2項は
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(8.52)(その2p.274)の第2項と第3項で与えられ,(9.45)の第3項は命題9.3と命題9.4を使うと

去∑∑∑ (ks,(-k)S,IVik'l,(-k')l′)(a抹 k,S,)(a(_k,,I,ak′l)kk/ss/ll/ 3 3

-去∑ ∑ ∑ (ks,(-k)S,fVIk,I,(-k,)i,)(∑ (iJPJ2)S･S′入P(k)～)(∑ (iJUJ2)ll′入レ(k,))
kh′ss′ll/
53

-∑∑∑zi(k,k')lP(k)'lP(k′)kk/i-1FL-0

p-0 z/-0

を得る.したがって自由エネルギー鞄 FBは

FHFB-2∑(-2tT(k)-p)POO(k)k
5 53

+∑∑wiO(k,k')pg(k)pg(k')+∑∑∑YiO(k,k')pg(k)pE(k′)たk′i-1 kk/i-1p-0

53
+∑∑∑zi(k,k')lP(k)'入P(k')たた′i-1p-0

･去写 (fjlogf,I'11 3･'log(1-fj｡
となる.

定義 9.1.

p.p(k)-喜∑(afksaks,)JTs,ss/

入P(k)-呈∑ (a(-A)S,aks)(車pJ2)SOS,ssr

へのg∈Goの作用を次のように定義する.

gIpG(k)≡去∑((9-1･aTks)(gl1･aks,))'･'JTs′ss/
g･入P(k)=去∑((9-1･a(-k)S′)(9-1･aks))'･'(iJPq2):S′3g/

(9.47)

(9･48)

(9.49)

ここでX(*)はgが時間反転tを含む反ユニタリーの場合にXの複素共役を取ることを意味する.

9がHmの固定部分群G(Hm)に属するとき9-1もG(H,a)に属する.そのとき

定理6.3(その2p.228)より

g･pG(k)-pE(k), g･入P(k)-入P(k) (g∈G(Hm)) (9･50)

を得る･これより種々の状態に対してpG(k),入FL(k)の対称性を定めることが出来る.
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命題 9.5.スピン回転u- u(n,0)∈Sのpg,入P(k)への作用は次式で与えられる･

u･pg(k)-pS(k)
3

u･pE(k)-∑R(u-1)vppov(k) (p-1,2,3)
z/=1

u･Ao(k)-lO(k)
3

u･入P(k)-∑R(u-1)vp入レ(k) (p-1,2,3)レ=1

ここでR(u-1)はil.-1-u(n,-a)に対応する3次元回転行列でR(n,-0)である.2.

証明.(9.51)の第4式を証明する.〟-1,2,3に対して

u(n,o)･Ap(k)-去∑((u-1･a(-k,S′)(u-1･aたS))(iJPJ2)S'S′ssl

-妄∑((∑(u-I)t･,S′a(-A)t,)(∑ (u-1)t･sakt))(iJPJ2)S*S,ss/i/ i

-呈∑(∑(u-1)t･S(iJPq2)S･S,(u-1)三′t,)(a(-A)i,akt)ttlss/

-去∑(∑(u-1)ts(iJPJ2)ss,(u-1)!,i,)'(a(-A,t′akt)tt/ss/
3

-∑R(u-1)up;∑(a(- A)i,aht)(iJyJ2)t't′Z/=1 tt′
3
-∑R(u-1)vp入U(A)Z/=l

(9･51)

(9.52)

ここで5番目の等号は(7.105)(その2p･250)を使った･他の場合も命題7･3(その2p･249)を使う

と同様に証明できる

命題 9.6.p∈D4h,T(m)∈Lo,6∈申,i∈RのpH(k),入P(k)への作用は次式で与えられる.

p･pG(k)-pG(p-1･k),

T(-)･pG(A)-pE(k),

6IpE(k)-pG(k),

t･pg(k)-pS(-k),

t･pow(k)ニーp.Vトk),

ここで〃-0,1,2,3である.

2((7.102)(その2p.249)参照)

p･入P(k)-入FL(p-1･k)

T(-)IlJL(k)-AP(k)

6･入P(k)-ei¢入P(k)

t･入0(k)-入0(k)*

i･入V(k)-入V(k)*, (U-1,2,3)
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証明.AP(k)について証明する.p∈D4hに対して(7.28)(その2p.237)より

p･入P(k)-去∑ ((p-1･a(-k)S′)(p-1Iaks))(iJPJ2):S′ssr

-喜∑(a(-p-Ilk,S/a(p- k,S)(iJPJ2):S′
ss/

-lP(p-1･k)

を得る.T(m)に対する不変性は明らかである. ∂∈中に対して

頼 (k)-呈∑((6-1･a(-良)S′)(6-1･aks))(iqPJ2)S*S′ss/12∑((e車a(_A)S′)(e車 aks))(iJPq2)S*S′ssl
-eiQ言∑ (a(-良,S′aks)(iJPJ2);S′ss/
-ei¢入P(k)

tに対する入P(良)の変換性を考える･

t2･aThT-l･(t･aとT)-t･(-aLh)i)ニーalhT
t2･athlニーalhl

よりrl=-iである.したがって

t･Ao(k)-去∑ ut-1･a(-A,S′)(i-1･aたS))～(iJOJ2):S′ssl

去くく(-i

妄(

a(-良)1)(-i･ak†))*-((-i･a(-A)T)(-i･akl))*)

((-ah†)(a(-た)1))*-((akl)(-a(-k)T))*)

-lO(k)～

i･Al(k)-芸∑ ((rl･a(-k,S′)(r l･aks))～(iJIJ2):S′
ββ/

-打 (-i･a'-k)↑)(一t.akT))*+(甘 at-た'↓)(-i･ahl))･)
-喜(-(akl)a'-k'↓))*+(akTa'-た'↑))*)

-入1(町

(9･54)

(9･55)

(9.56)

(9･57)

(9･58)

入2(A),入3(k)についても同様な関係が成り立つことは容易に示される･pG(k)についても同様に証

明できる. 1
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pE(k),AP(k)の対称性を考察するときによく使う(9･51)の特別の場合の関係式を挙げておく

u2.T･Pa(k)-pa(k),

u2y･PA(k)--pi(k),

u22･Pa(k)--pa(k),

u2x･入1(k)ニス1(k),

u2y･ll(k)-- 1̂(k),

tL,2Z･ll(k)-一入1(k),

u2.T･P.2(k)ニ ーpo2(k),

u2y･PZ(k)-pZ(k),

u2Z･P.2(k)--pZ(k),

u22･入2(k)ニース2(k),

u2y･12(k)- 2̂(k),

u22･入2(k)-一入3(k),

u22･Pg(k)ニーpo3(k)

u2y･PB(k)--pg(k)

u22･Pg(k)-pg(k)

u22･入3(k)-一入3(k)

u2y･13(k)--13(k)

u2ZA13(k)- 3̂(k)

(9･59)

9.2 スピンシングレット超伝導状態

既約表現甜 j,0,2)-i(rj)⑫ S(0)㊧良(2)より導かれる状態を考察する.既約表現甜j･0,2)スピ

ン回転群Sに対しては恒等表現であるので,甜j･0･2)の固定部分群は必ずSを含む.したがって
HmはSに不変である･u2x,u2Z∈Sに対するpE(k),入P(k)の不変性と(9.59)より

p.U(A)-入U(k)-0 (l/-1,2,3)

を得る.SCF条件(9.44)より〝-1,2,3にたいして

x.U(k)-0

yu(k)-0

を得る.したがって平均場ハミルトニアンは

H--∑ tT.0(k)aとsaks日吉∑∑yo(k)ate(iJOJ2)ss,aした,S′+H･C)
ks k ss/

(9･60)

(9･61)

(9･62)

となる･命題9･1よりyO(k)はkの偶関数であり,SCF条件(9.44)よりyO(k)はZl(k,k′),Z2(k,k′)

からはD4hの既約表現Algに属する関数となり,Z3(k,k')からはBlg対称性を持つ関数となるこ

とがわかる･Z4(k,k'),Z5(k,k')からはy(k)はkの奇関数が得られ,スピンシングレット超伝導

を導く既約表現としてはetrA19,0,2)と甜 Blg,0,2)場合だけを考察すればよい.この両既約表現と

も空間反転Jに対して不変であるので,それらに対応する平均場ハミルトニアン取 はJに不変で

ある.したがって

∑ xS(k)alksaks-I･(∑ xO.(k)afksaks〉
たs たs

-∑ x.o(k)(I･alks)(I･ahs)
ks

-∑ xS(k)aLk)sa(_k)Sたs
-∑ xS(-k)alksaたs
hs
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胡(-k)-胡(k)

が得られ,.TB(k)は

(9･64)

を満たす.

胡(k)がkの実偶関数であり,yO(k)がkの偶関数であることを考慮すると,次の式を得る.

∑ xS(k)aとsaks-∑ xS(k)(aとTakT+alklahl)
ks A

∑ xB(k)aTkTakT+∑ xB(-k)aLk)ia(-h)i
た た
1
2
1
+盲
∑榊)ahak,･言∑榊 )aTk,akTk た

∑xg'k'aLk,la(-k,i++書写舶 aLk,la(-k,iた
-妄∑xs(k)aTkTakT+去∑xs(k)(1-akTaTkT)A k

･言∑xS(k)aLh,la(-k,i+去∑離)(-a(-k,laLk,↓)た た

-言∑xB(k)latkTakT+aLk,la(-A)↓-akTaレ a(-良,↓aLk,l]+∑離 )た た
(9.65)

妄∑ yo(k)alks(iJOJ 2)ss,al 九)S′IH･C
ねss/

-去∑yo(k)(aTkTaLk,l一朝_A,T)+H･C
た

1
2∑yo(k)aTk↑aLk,l一言∑yo(-k)al九,latkT+H･C
た た

-去∑yo(k)(aTk,aLk,i-aL諦↑)
k

･喜∑ yo(k)～(a(-h)lakT-ak,a(-k,i)
k

(9.65),(9.66)より(9.62)の平均場ハミルトニアンは次のように対角化される.
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H--∑ tTg(k)(akTakT+aklakl)十三∑yo(A)(a,k↑aLk,1-a抹 k,,)
k A

･去∑yo(k)～(a(_k,lak↑-a(_k,,ak↓)
k

-三吉xg'k'latk,ak.+aLk,la(-k,i-ahTaTkT-a(-k,lath)↓]+∑ ･ToO'k'k

･妄写yo(k'(ahaLh,↓-aLh,latkT)

･妄∑yo(k)～(a(-A,lahT- ak,a(-A,i)た

-去写 (atk"al九,↓,aたT,a(-k,i)(

胡(k) 0 0

o xg(k) -yO(k)
O-yo(k)' -a:8(k)
yo(k)' 0 0

+∑ xB(k)
k

-去∑Aとx(k)Ak十∑ xg(k)た h

-三吉AkU'k'Ut'k'X'k'U'k'UT'k'Ak+∑xS'k'良
-去∑αtE(k)αた+∑ 離 )k た

-∑Eo(k)(α王たαlk+α圭hα2た)+∑〈xg(kト Eo(k))
た k
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X(k)-
(

xg(k) 0 0

0.Tg(k) -yO(k)
O-yo(k)' -xB(k)
yo(k)* 0

Ah-(atkT,aLk)1,akT,a(-A)i)

Eo(k)- xB(k)2+Iyo(k)l2

U (k,- ( 董

0 0

uh V昌

一Vh uk

0 0

uk-[;(1･iS)]%

vh-1籍 ｣[妄(1-静 ]喜

αTh-A頼 (k)-(αミk,α去k,αlh,α2k)

E(k)-U(k)Ix(k)U(k)

(αTlhα1た)-(α去kα2た)-〈1+eβEo(k))~1≡I(k)

(allhα2k)-局kCrlk)-0

(9.68)

(9･69)

ここで

である.(9･67)より

を得る･xS(k),yO(k)がkの偶関数であるので,Eo(k),I(k),uk,Vkがkの偶関数であることに注

意しておく.(9.68)より

Atk-αtkUI(k)

Ul(k)-
＼
｣

戒

o
o
恥

o
城

恥
o

o

恥
牝

O,招

恥

o
o

a

/
ーし

afhT-uhαtlk-Vkα2k, akT-ukα1た一成α主た

aLk)i-ukα去k+vkα1た, a(-A)i-ukα2k十戒αtlk

ー 4 95 -
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を得る.(9.72),(9･69)より

(aThTak†)-(aLk)la(-良)J)-u2kf(k)+恒 l2(1-I(k))
(a(_A)lak†)-u最 (2f(k)-1)

(ahaLh)i)-ukVk(2f(kト 1)

を得る.uk,Vk,I(k)がkの偶関数であることより

(aklak↓)-uした)I(-k)+lv(-A)l2(1-I(-k))-ufh)I(k)+亘(k)l2(1弓 (k))

-(akTakT)

(a(_k)Tahl)ニー(ahla(-k)T)ニーu(-良)V(した)(2f(-k)-1)ニーukV完(2f(k)-1)

--(a(_k)lak†)

を得る.したがって

p.o(k)-u2hf(k)+lvkf2(1-I(k))

入0(k)-uk戒(2f(kト 1)

(9.73)

(9･74)

(9･75)

(9･76)

を得る.Eo(k)は準粒子のエネルギーである･(9･48)よりスピンシングレット超伝導状態の自由エ

ネルギーは次式で与えられる.

FHFB-2∑(-2tT(k)-p)p.0(k)た
3 3
+∑∑wiO(k,k')p3(k)pS(k')+∑∑zi(k,k/)̂0(k)入0(k')
たた/i-1 kk/i-1

･去写 (f'k'logf'k'+(1-I(k')log(1弓 (k'))

以下甜 Alg,0,2),甜Blg･0,2)の場合を個別に考察する.

9.2.1 甜 A19,0,2)

既約表現etrAlg,0,2)-p(rAlg)㊤宮(0)⑳良(2)は2次元表現であり,その表現空間を

W(rAlg,0,2)-ihl,h2)R とする･p∈L｡D｡h,u(n,0)∈S,6 ∈申,t6∈Rに対して

p･hi-hi, i- 1,2

u(n,0)･hi-hi, i- 1,2

6･(hl,h2)-(hl,h2)

t6･(hl,h2)-(h l,h2)

c o s¢

sinゅ

cos¢

-sinゅ
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が成り立つ･W(IIA19,0,2)の任意のベクトルhは実数a,bを使って

h-ahl+bh2

-J京子育〈
a b

-ノ訂子房〈cosohl+sinOh2)

=0-･1万㌻子房hl

と表せる.ここで

(9･79)

(9･80)

である･したがってW(IIAlg,0,2)内の任意のベクトルはhlの方向のベクトルに物理的に等値な

ベクトルになる･したがってhl方向の空間Wl-(hl〉Rの中で考察すればよい･hlは時間反転t
に対して不変であるので,(9.78)より甜A19･0･2)の固定部分群と固定点部分空間として

G(IIA19,0,2)-D4hLoST

Fix(a(rA19,0,2))-(hl)a

を得る.ここでTは時間反転の群で

T-(E,i)

(9･81)

(9.82)

で定義される･平均場ハミルトニアンHm はG(rAlg,0,2)- D4hLoSTに対して不変である.

(9.53)とD4h不変性よりp∈D4hに対して

p･pg(k)-p.0(p-1･k)-pS(k)
p･入0(k)-入0(折1･k)-人0(k)

(9･83)

を得る･したがって時間反転t対称性を考慮すると,pg(k),入0(k)はD4hの既約表現A19に属する

実関数であることがわかる･pB(k)と入0(k)の対称性を考慮するとSCF条件(9.44)より

2

xg(k)- -2iT(A)-p+∑ ∑ wiO(k,k/)pB(k')
k/i-1

-aT(k)-P
2

yo(k)-∑ ∑ zi(k,k')lO(k')
た/i-1

-b+cT(k)
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を得る.ここで実数a,a,C,iiは

a- -2t-(V-2J);∑ 7(k)pS(k)
良

b-Ui;Ao'k'
C-(V+J);∑ 7(k)̂0(k)良

p-p-(U･8V-4J)妄∑pg(k)k
で与えられる.したがって平均場ハミルトニアンは

Hm-HSL+Hit

鶴 -∑ (aT(k)-P)atksaks
たβ

鶴-妄∑∑(aIcT(A))ats(iJOq2)ss,aLk,S′･H･C
k ss/

となる.

胡(k)-aT(k)-P

yo(k)-b+cT(k)

と(9.68)より準粒子のエネルギーは

Eo(k)- (aT(kト ii)2+(b+cT(A))2

△(k)-b+cT(k)はエネルギーギャップ関数といわれる.一般的には△(k)は

フェルミ面-(klaT(k)-p-0)でゼロにはならない･この状態は元の対称性の群

Go-PxSx(申+婚)のうちグローバルゲージ対称性4?だけが破れて

D4hLoS(申 +捕)
e三rAlg･0･2)

D4hLoST

(9･86)

(9.87)

(9.88)

(9･89)

と書くことができる.この状態は超伝導状態の中では最も対称性のよい状態であり,S一波 (S-wave)

超伝導と呼ばれ,いわゆるBCS状態はこれに対応する.

9.2.2 eLrBlg,0,2)

既約表現甜Blg,0･2)- p(rB1g)㊤宮(0)⑳良(2)は2次元表現であり,その表現空間を

W(rB19,0,2)-(hl,h2)R とする･T(-)∈Lo,p∈D2h,PI∈C4+zD2h,u(n,0)∈S,

4,∈申,材,∈Rに対して
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T(m)･hi-hi,i-1,2

p･hi-hi,i-1,2

p/･hi--hi, i-1,2

u(n,0).hi-hi, i-1,2

6･(hl,h2)-(hl,h2)

td,･(hl,h2)-(hl,h2)

(

(

cosめ

sillめ

cos¢

-sinゅ

(9.90)

が成り立つ.甜A19 ,0 ,2) の場合と同様にW(rB19,0,2)の任意のベクトルはhlの方向のベクトル
に物理的に同値なベクトルになる･したがってhl方向の空間Wl-(hl〉Rの中で考察すればよい･
甜Blg,0,2)の場合,hltまD2hに不変でC2a,斤の作用で符号をかえるので,甜B19,0,2)の固定部分
群と固定点部分空間は

G(rBlg,0,2)-(E+C2ak)D2hLoST

Fix(a(rBlg,0,2))-(hl)R
(9･91)

となる･対応する平均場ハミルトニアンHmはG(rB19,0,2)に不変である･D2h,C2a斤不変性と

(9.53)よりp∈D2hに対して

p･pg(k)-pg(p11･k)-pg(k), p･入0(k)-入0(p-1･k)-入0(k)
C2a斤･pgk)-pE(C2a･k)-p8(k) C2a斤･入0(k)-一入0(C2a･k)-入0(k)

(9･92)

を得る･したがってpg(k)はD4hのA19に属する実関数,入0(A)はD4hのBlgに属する実関数で

ある.これより命題8.5(その2p.275)によってSCF条件(9.44)から

2
xS(k)--2tT(k)-IL+∑∑wP(k,k')pS(k')

た/i-1
-a7(k)-声

yo(k)-∑Z3(k,k')̂0(k')
h/
-brl(A)

を得る.したがって平均場ハミルトニアンは

Hm-HSl+Hit

HSL-∑ (aT(k)-P)aThsahs
ks

鶴-去∑∑bn(k)afks(iJOJ2)ss,aLk,S′+H･Ckss/
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となる.ここで実数a,bは

a--2t-(V-2J);∑7(k)pS(k)
A

b-(V･J)妄∑M)Ao(k)た
である. ギャップ関数は

△(k)-br7(k)-b(cosk1-COSk2)- -2bsin

となり,フェルミ面上の

kl+ k2 .kl-kl
T sln-2

〈klkl±k2-0andaT(k)-p-0〉

(9.96)

(9･97)

(9･98)

なる点でギャップ関数はゼロになる･この状態は元の対称性の群Go-PxSx(｡+柚)のなか

でグローバルゲージ対称性中と点群対称性D4h- D2h十C2aD2hのうちC2aD2hの部分の対称

性が破れ,C2a7T～D2h対称性が保存されおり

D4hLoS(申+婚 )
eとrB19･0･2)

(E+C2af)D2hLoST

と書くことができる.この状態はd一波超伝導(d-wave)と呼ばれている.高温超伝導体銅酸化物で

実現していると考えられている超伝導状態はこれに対応している.

9.3 スピントリプレット超伝導状態

スピントリプレット超伝導状態の一般的な平均場ハミルトニアンは次式で与えられる.

3

Hm-∑ ∑ ∑ xE(k)aksJsPs′aks′
k ss'p-0
3

･去∑∑ ∑ 〈yp(k)aとS(iqPJ2)ss,aLk,S,+ (yP(k))'a(_k,S,(iJPJ2):S,ak s〉
k ss'p-1

(9･99)

命題9･1よりyP(k)(p-1,2,3)はkの奇関数でありSCF条件(9･44)よりyP(k)はZ4(k,k′),

Z5(k,k′)より導かれるEu表現の対称性を持つことがわかる.したがってスピントリプレット超伝

導を導く既約表現としては甜 Eu,1,2)を考察すればよい.(7.93)(その2p.247)で定義したWHFB

を表現空間とする甜 Eu,1,2)の基底は表7.4(その2p.265)よりp-1,2,3のとき

ll,p,1-h(rEu,1,2)1,p,1-∑∑sinklaとS(iJPJ2)ss,aLh)S′+H･C
ね ss/

ll,p,2-h(rEu,1,2)1,～,2-i∑∑ sinklalks(iJPJ2)ss,aLk)S′+H･C
A ss/

l2,～,1-h(rEu,1,2)2,～,1-∑∑ sink2afks(iqPq2)ss,aLk)S′+H･C
A ss/

l2,〟,2-h(rEu,1,2)2,p,2- i∑ ∑ sink2alks(iJPJ2)ss′aLk)S′+H･C
k ss/
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で与えられる･基底Ij,〟,U(i-1,2,FL-1,2,3,U-1,2)はp∈D4h,T(-)∈Lo,u(n,0)∈S,

¢∈Rに対して

232
pT(-)u(n,0)6･i,I,p,〟 - ∑∑∑D,A,,･(p)Rp,～(n,0)RLe乙(¢)I,,,p′,レ′

j/-1FL/-1王ノ/-1
232

tpT(m)u(n,0)6･lj,p,U-∑∑∑Dj′j(p)Rp,p(n,0)RLS乙(坤)lj,,p′,V′j'-1FL/-1I/I-1
(9･101)

の変換をする.ここでR(n,0)は(7.102)(その2p･249)で定義されている3次元回転行列であり,

良(2)(め),良(2)(li,)は (7･133)(その2p･255)で与えられる行列である.

9.3.1 甜Eu･1,2)の固定部分群 と 固 定 点 部 分空間

既約表現甜 Eu,1,2)-f･rEu)⑳首(1)⑳良(2)は2×3×2-12次元表現である. 蛮rEu,1,2)の

固定部分群を求めるために,その表現空間として(9･100)の基底の代わりに

W(甜 E-,1,2))-〈lmTpXv)Rm-1,2,p-1,.2,3,U-1,2 (9･102)

を考える.ここで(ll,l2)はPの既約表現f･(rEu)の表現基底で,T(n)∈Lo,p∈D4hに対して次

の変換性を持つ.

T(n)･lm -lm,m-1,2
2

p･lm- ∑lm′Dm′m(p)
m/=1

(9･103)

ここでD(p)は表B･2(その2p･339)にあるD4hの既約表現Euの表現行列である.(ll,l2)は2次

元実空間の基底ベクトル(el,e2)と同様の変換をすることに注意されたい.

(Tl,T2,'3)tまSの既約表現宮(1)の表現基底でu(n,0)∈Sに対して次の変換性を持つ･

3
u(n,o)･TA-∑へ′1h,A(n,0) (9･104)

A/=1

ここでR(n,0)は(7.102)(その2p.249)で定義されている3次元実空間の回転行列である.

(xl,x2)≡(1,i)はRの既約表現良(2)の表現基底であり¢∈4?,t∈Rの作用を

¢･1-ei¢1-cos4,+isin4,

4,･i-ei¢i--sine,+icos4･

材,･1-tei¢1-e~i¢-cosd･-isin4,

房･i-lei¢i-e-i¢(-i)--sinゅ-icos4,
と考える,これを行列表示すると

ニ
ハ
り

l/LTの
.

二ハり
H
U

("坤

iZ
Ⅶ
旧
■
t

L■
u

iZ
l

川u

ー
nu

IM""■■mu

+～

'～

l

t
l

ヨ

同

相U

cos¢ -sinゅ
sin¢ cos¢)
cos¢ -sinゅ
-sin¢ -cos¢
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表9.1‥甜 Eu,1,2)の固定部分群と固定点部分空間

固定部分群 固定点部分空間 トンメコ

Gl-(E+u2x7T～)C2xl,A(C3)T (llT3)R

G2-(E+u2x弄)C2avA(e3)T ((ll+l2)T3)R

G3-(E+u2弼 (E+tC2x)C4(育 )A(e3) ((ll+il2)T3)R

G4-(E+u2x弄)(E十tC2a)C4((号))A(C3) 〈[(ll+l2)+i(l2-ll)]T3)R

P

P

P

P

S

S

S

S

0

0

0

0

G5-(E+tu2x)C2Z(u2Z)C2xvA～(C3) 〈ll(Tl+iT2))a SSP

G6-(E+tu2x)C2Z(u2Z)C2avA～(e3) 〈(ll+l2)(Tl+iT2))a SSP

G7-(E+tC2xu2x)C2Z(u2Z)C4(育 )A～(C3) 〈(ll+il2)(Tl+iT2)〉R SSP

G8-(E+tC2au22)C｡Z(u2Z)C｡(蘇)A～(C3) 〈[(ll+l2)+i(l2-ll)](Tl+iT2))a SSP

G9-(E+ZC2Z)D4(u4+I,u23)T (llTl+l2T2)R

GIO-(E+tu2x)D2(u2Z,u2x)C4(u2a(普)) 〈l17-1+il2T2)a

all-(E+tu2x)D2a(u2Z,u23)C4(u2a帝 ) 〈(ll+l2)Tl+i(l2-gl)T2)R

G12-(E+iC2xu23)D2a(u2Z,u2a)C4(u2x帝 ) (llTl+l2T2+i(llT2+l2Tl))a
G13-(E+tC2au22)D2(u2Z,u2b)C4(u23(普)) ((ll+l2)Tl+(l2-ll)T2

+il(ll+l2)T2+(l2-ll)Tl)DR

P

P

P

P

P

S

S

S

S

S

E

E

E

E

E

(E+I斤)Loは全ての状態に含まれるので省略した.

lmTPxlをImTP,lmTFLx2をilmTPと記した.

OSP-opositespinpairing･SSP-singlespinpairing.ESP-equalspinpairing

A(C3)-〈u(e3,0)lO≦0≦27T)･

C2xv-(E,C22,7C2Z,IC2y)･ C2av-(E,C2a,ZC2Z,IC2b)･

C｡而了)-(E,C4'Z帝 ,C2Z斤,C4-I(普)).

C2Z(u2Z)-(E,C2zu2Z)

A～(e3)-〈u(e3,0)0～lO≦0≦2可

D4(u4+I,u2x)-〈E,C4+zu4+I,C2zu2Z,C4-zu4lzチ+C2xu2x(E,C4+zu4+I,C2zu22,C4-zu4-I)
D2(u22,u23)-〈E,C2zu22,C2cu2x,C2yu2y)

D2a(u2Z,u2x)-〈E,C2zu2Z,C2au2."C2bu2y)

C4(u2a帝 )-〈E,C4'zu2a帝 ,C2Z斤,C4-zu2a(普))

D2(u22,u2b)-〈E,C2zu2Z,C2xu2b,C2yu2a)

C4(u2x面 )-〈E,C4'zu2x面 ,C2Z斤,C4-zu2x(普))

となる.ここで良(2)(Q～)承 (2)(t6)は (7_133)(その2p.255)の行列である.これらをまとめると
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W(ebrE-,1,2))-〈lmT̂Xv)RへのGoの作用はT(n)∈Lo,p∈D4h,u(n,0)∈S,6∈4?,
材,∈Rに対して

T(n)･lm-lm
2

p･lm-∑ lm′Dm′m(p)
m/=1
3

u(n,o)･TA-∑ TA′私′入(n,0)
入/=1
2

∂･xv-∑xレ′良LeL(Q～)
〝/=1

2

I,,,:,･＼,′=-:∑t･〃搬 I,((,;)z//=1

となる.(9.100)の基底とW(ebrEu,1,2))の基底との対応は

ImTFLxv⇔ lm,pp

(9･107)

(9･108)

である.

W(甜Eu,1,2))におけるG｡-P xSxRの固定部分群 G(rEu,1,2)とその固定点部分空間
Fix(G(rEu,1,2))を求める必要がある･そのためには込み入った方法を用いる必要がある･ここ

では結果だけを表9.1に記す.その導出は長くなるので付録Fに記した.これらの状態は大きく次

の3種類に分けられる.

(1)反平行スピン電子よるペアリング(OSP-oppositespinpairing)を持つ状態で,固定部分群は

Z軸の周りのスピン回転からなる群3A(e3)-〈u(e3,0)LO≦0≦2可 とu2蕗 を含む･†電子と1
電子によるペアリングがある状態である.C1からC4がこれにあたる.

(2)l種数(表9.1の場合はupspin)のスピンだけのペアリング(SSP-singlespinpairing)を持

つ状態で,固定部分群は次の対称操作を含む.

A～(e3)-(u(e3,0)0～l0≦0≦27T)

lu22-lu(el,7T)

G5からG8がこれにあたる.

(3)等しいスピン同士のペアリング(ESP-equalspinpairing)を持つ状態である.固定部分群は

u22斉を含む.G9からG13がこれにあたる.

以上全ての状態はJ斤に不変である.したがって

I斤･pG(k)-pG(-k)-pG(k), FL-0,1,2,3

Ik･lP(k)--lP(-k)-lP(k), p-1,2,3

が成り立ち,iGはkの偶関数,入P(k)はkの奇関数である･

3任意の方向の軸の周りのスピン回転でも物理的に等価であるが,記述上の都合で Z軸を選んだ.
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9.3.2 0SP状態

第9･3･2節ではGl～G4の状態を考察する･u2Z∈A(C3)不変性と(9･59)よりpG(k),AF̀(k)でゼ

ロでないのはpg(k),pg(k),lO(k),入3(k)である･u2諦 不変性と(9.53),(9.59)より

u2x斤･pg(k)--pg(k)-pg(k)
u2.Tk･入0(k)-一入0(k)-入0(k)

が導かれ

pg(k)-入0(k)-0

を得る.したがってpg(k),13(k)だけがゼロでない.SCF条件(9.44)(p.488)より

xg(k)-0, FL-1,2,3

yp(k)-0, FL-0,1,2

(9･110)

(9･111)

(9.112)

を得る.したがって平均場ハミルトニアンは(9.3)より

Hが∑xS(k)aThsaksI(;∑∑y3(k)aTks(iq3J2)ss,aLh)S′+H･C)ks A ss/

-∑xg(k)(ahahT･aTkiaklh [去∑y3(k)(a抹 k,i+ahaLk,,)+H･C] (9･113)
た k

を得る.表9.1の全ての固定部分群はI斉を含んでいる.Hm のI弄不変性より

∑ ag(k)atsaた8-(Z#)･(∑ xS(k)aとsaks)
ks hs

-∑ xS(k)(I弄･aTks)(IH･ahs)
ks

-∑ xS(k)(eiiaLk)S)(e~iia(-k)S)
hs

-∑ xg(-k)aとsaたS
たS

胡(-k)-xS(k)

が成り立ち,

(9･114)

(9･115)

を得る.また命題9.1より

y3(-k)--y3(k)

戎(k)*-胡(k)

が成り立つ.xB(k)がkの実偶関数,y3(k)がkの奇関数であることを考慮すると(9.65),(9.66)と

同様にして

∑xB(k)afksaks-去∑ xB(k)(atkTakT+aLk,la(-k)↓-ak,aTkT-a(-A,laLk,↓〉
たs A

+∑ xg(k)
k
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去∑ y3(k )(atTa(+_良,↓+aha(L k,,)IH･C
k

1
2
1
2

∑y3(k)atTaLh,l十言∑ y3(-k)aLk,latkT･ H･Ck A

∑y3(k)ahaLk,l一言∑y3(k)aLk,labIH･Ck k
-言∑ y3(A)(atk↑aした,↓寸た,lab)IH･C
良

-去∑y3(k)(afk↑aLh)↓-aLk,laTkT)k

･去∑y3(k)～(a(-k)iakT- akTa(-k,i)た
(9･117)

となり(9.65)および(9.66)でyO(k)をy3(k)で置き換えた式を得る.したがってこの場合のHm

は(9.67)と同様につぎのようにに対角化される.

H- - ∑ 榊 )(aTkTahTIaTklakl)十三∑y3(A)(aTkTaLk)↓+aTklaLk,T)
h h

･去∑ y3(k)･(a(-A,lab,+a(-k,,aた↓)
L･

-妄∑(ah ,aLk,↓,akT,a(-良)↓)
x8(k) 0 0

o a.o(k) -y3(k)

0 -y3(k)* 一報(k)

y3(k)* 0 0

+∑ xS(k)
A

-去∑AtkX(k)Aた+∑xg(k)た k

-妄∑AThU(k)Uf(k)X(k)U(k)U十(良)Ak+∑ 離 )た h

- 妄∑ aThE(k)αた+∑xS(k)た k

-∑Eo(k)(αtlkα1た+α去kα2k)+∑ 〈x.0(k)-Eo(k))k 良
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ここで

である･(9･118)より

X(k)-
(

.TB(k) 0 0

0胡(k) -y3(k)
O-y3(A)' -胡(k)
y3(k)* 0

Ak-(aとT,aLk)i,akT,a(-k)i)

Eo(k)- a,8(k)2+Iy3(k)(2

U ( k,- ( 董

0 0
uh V芸
-Vk uk

O 0

uh-[去(1十幾 )]喜

vk-豊 [呈(1-静]喜
αtk-AとU(k)-(α王k,α圭k,αlk,α2h)

E(k)-U(k)fx(k)U(k)

(α王kαlk)-(α主kα2h)-(1+ePEo(A)｢ 1≡I(k)

(αiたα2h)-(α圭たα1た)-0

(9･119)

(9･120)

を得る･xB(k)が kの偶関数であり,y3(k)がkの奇関数であるので,Eo(k),I(k),ukがkの偶関

数であり,vhはkの奇関数である.(9.119)より

Aと-αtUI(k)

Ul(k)-
＼
｣戒
o

o

鵬

｡

璃

牝
｡

o

牝

牝
O,Se

恥

oo
〟

′
/し

ah - u轟 k- Vkα2k, akT-ukα1h-戒α去た

aLk)i-ukα皇k+vkαlk, a(-A)i-ukα2h十戒α王た
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を得る･(9･123),(9･120)より

(aとTakT)-(aLk)la(-A)1)-u2hf(A)+Ivkl2(1-I(k))

(a(_k)1ak†)-uお城(2f(k)-1)

(alkTaLk)i)-uたVk(2f(k)-1)

を得る･uk,i(k)がkの偶関数であり,vkがkの奇関数であることにより

(akiak↓)-uLk)I(-k)+い牛k)l2(1-I(-k))-ufk)I(k)+ 巨(k)l2(1-I(k))

-(akTakT)

(a(_k)Tak上)ニー(aたIa(_k)T)ニーu(-A)隼 k)(2f(-k)I1)-ukV芸(2f(k)-1)

-(a(_h)Jak†)

を得る.したがって

pS(A)- 去〈(ahak.)+ (ahakl)〉-(aTkTakT)

-u2kf(k)+lvk l2(ト f(k))

入3(k)-妄くくa(-k,lakT)+(a(-A,,ah↓))-(a(_k,lakT)
-uk滝(2f(k)-1)

(9.124)

(9･125)

(9･126)

(9.127)

を得る.これよりpOo(k)はkの偶関数であり,入3(k)はkの奇関数であることがわかる.(9A8)よ

りOSP状態の自由エネルギーは次式で与えられる.

FHFB-2∑(-2LT(k)-p)pg(k)k
3 5

+∑ ∑wiO(k,k')pg(k)p3(k')+∑ ∑ zi(k,k')13(k)入3(k′)
たk/i-1 hた/i-4

･去写 〈f'k'logf'町 (1-f'k')log(1-I(k'))

以下Gl,G2,G3,C4の場合を個別に考察する.

9.3.2.1 Gl(OSPl)状態

この状態の固定部分群は

で与えられる.ここで

である.

Gl-(E+I弄)(E+u2x～7T)C2xvA(e3)TLo

C2xv-〈E,C2x,IC22,IC2y)
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命題 9.7.Hm の固定部分群がGlであるとき,pg(k)はD2hのAgに属し,入3(k)はD2hのB3uに
属するkの実関数である4.

証明･C2.TV-(E,C2."IC2Z,IC2y)不変性とpS(k)が偶関数,入3(k)が奇関数であることを考慮す
ると(9･53)より

pS(C2lxl･k)-pS(C,-zl･k)-pS(C2-yl･k)-pg(k)

入3(C2-xl･k)-一入3(C,-zl･k)-一入3(C,-yl･k)ニス3(k)
(9･131)

を得る.またi∈T不変性より入3(k)は実数となる･したがってpg(k)はD2hのAgに属し,入3(k)

はD2hのB3uに属する実関数であることがわかる.

pB(k),入3(k)の対称性と命題8･5(その2p･275)より,SCF条件(9･44)(p･488)から

3
xS(k)--2iT(kト FL+∑∑wiO(k,k')pS(k′)

A/i-1
-aT(k)+crl(k)-P

y3(k)-∑Z4(k,k')入3(k')
k/

-bsinkl

ここで実数a,b,c,Pは

a--2t一志(V-2J)∑7(k)pg(k)
k

b-孟(V-J)∑ sinklA3(k)A

C--妄(V-2J)∑M)pg(k)k

で与えられる.しやがって平均場ハミルトニアンは

Hm-鳩 十HiL+HA

HA-∑ (aT(k)-P)aとsaks
ks

HL-去∑ bsinkl(ahaLk,i+ahaLk,T)IH･C
k

HSL-∑en(k)aとsaks
ks

で与えられる.これより準粒子のエネルギーEo(k)とギャップ関数△(k)は

Eo(k)- (aT(k)+cT7(k)-P)2+b2sin2kl

A(k)-y3(k)-bsinkl

4D 2hの既約表現の指標は表8.1(その2p.281)を参照
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で与えられる,が成り立ち,

y3(k)-sink1-0 (9.136)

が成り立つk-(0,k2)でギャップ関数△(k)-y3(k)はゼロになる.HBtはe(rEu,1,2)に属する主
要(dominant)成分鶴 が導入されることによって誘導される副次的(subdomina山)成分であ

る.一般に点群の多次元表現から導かれる状態にはこのような副次的な成分が誘導される場合が

ある.

9.3.2.2 C2(OSP2)状態

この状態の固定部分群は

C2-(E+I帯)(E+u2x7T～)C2avA(C3)TLo (9･137)

で与えられる.ここで

C2av-(E,C2a,IC2Z,IC2b) (9･138)

である.Hrnが C2に不変であるとき,i,C2a,ZC2Z,I7T～∈C2であるのでGlの場合の命題9.7の場

合と同様な手法でpB(k)がD2ahのAg表現に,入3(k)が D2ahのB3u表現に属するkの実関数で

ことが示される5.

Z4(k,k')IZ5(k,k')-i(V-J)(sinklSink'l･sinklSink｡

-;(V-J)(sinklIsink2)(sinkiIsink;)
･;(V- J)(sink1-ink2)(sink'1-Sink;) (9･139)

でr7(k),(sinkl+sink2),(sink1- Sink2)がD2ahのBlg,B3u,B2uに属することを考慮すると

Hm -Ha+鶴

HSt-∑ (aT(k)-p～)aとsaks
ks

HL-妄∑ b(sinklI sink2)(ah a(T_ k ,↓+aTkla(t_ A ,Th H･C良
を得る.ここで

a--2ト妄(V-2J)∑ 7(k)pB(k)
良

b-妄(V-J)∑ (sinkl･sink2)̂3(k)
良

である_これより準粒子のエネルギーとギャップ関数△(k)は

Eo(k)-

で与えられる

(aT(k)-p～)2+b2(sinkl+sink2)2
A(k)-b(sinkl+sink2)

5D 2ahの既約表現の指標は表8.2(その2p.295)を参照.
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9.3.2.3 C3(OSP3)状態

この状態の部分群は

G3-(EIIH)(EIiC2x)(E･ u2x弄)C4((芸))A(e3)Lo (9･143)

で与えられる.ここで

巴⊆ii-≡i

C4((言))-〈E,C4'Z(芸),C2Z弄,C4-I(一芸)) (9･144)

である.

命題 9･8･Hm の固定部分群がG3であるとき′pS(k)はD4hのAlgに属するkの実関数であり,

入3(k)は次の関係を満たす･

3̂(C4+I･k)-eiil3(k)

入3(C2x･A)-入3(k)*

証明･C4+I(普)不変性と(9･53)より

C4'Z(言)･pg(k)-C4'Z･PS(k)-pS(C4-I･k)-pS(k)

C4'Z(言)･̂3(k)-ei号C4'Z･人3(k)-eifA3(C4-I･k)- 3̂(k)

を得る･C4-zl･kを改めてkと置けば

pS(C4+I･k)-p.0(k)

3̂(C4+I･k)-eiiA3(k)

を得る.命題9.6とtC2x,Z斤不変性より

tc22･PS(k)-t･pOo(C2-xl･k)-pB(-C,-xl･k)-pO.(C2-21･k)-pB(k)

tc23･人3(k)-i･人3(C2lxl･k)-(入3(C2-xl･A))*-人3(k)

を得る.C_1･kを改めてkとすると

pS(C2x･k)-pS(k)

入3(C2x･k)-(入3(k))*

(9･145)

(9･146)

(9･147)

(9.148)

(9.146),(9･148)よりpg(k)はD4hのA19に属する実関数であり,入3(k)は (9.145)を満たすこと

がわかる. 1

pB(k)のD4h対称性とSCF条件から

2

tTB(k)--2tT(kト p+∑ ∑ wP(k,k')pE(k')
A/i-1

-aT(k)-p～
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a--2L一志(V-2J)∑7(k)pS(k)
k

拒 p-妄(U･8V-4J)∑pE(k)k

を得る.ここで

(9.150)

である.入3(k)はkの奇関数であることを使うとSCF条件(9.44)(p.488)より

5

y3(k)-∑∑ zi(k,k')入3(k')ki=4

-孟(V-J)(sinkl∑sinkiA3(k')･sink2∑ sink;̂3(k/)) (9･151)良/ k/

を得る.これよりここで(9.145)の入3(C4+Z･k)-eii入3(k)を使うと

∑ sink1人3(k)- sinkle~ii 入3(C4'ZIk)A
-∑ sin(C4-I･k)le~if入3(k)k
-e-if∑ sink2人3(k)
k

(9･152)

を得る.ここで第2の等号でC4+Z･kを改めてkと串き,C4-Z･(kl,k2)-(k2,-kl)を使った.した
がって

∑ sink2人3(k)-ei!∑ sinkll3(k)
た h

を得る.また(9.145)の入3(C2.T･k)ニス3(k)'を使うと

∑ sink1人3(k)-∑ sink1人3(C2x･k)～
良

-∑sin(C2x･k)1人3(k)～良
-∑ sink1人3(k)+
k

となり∑ sink1人3(k)tま実数となる･(9･151)と(9･153)より
A

y3(k)-b(sinkl+isink2)

で与えられる.ここで実数bは

b-孟(V-J)∑ sinklA3(k)
k
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で与えられる.以上まとめるとOSP3状態の平均場ハミルトニアン‰ は

Hrn -HSL+Hit

HSL-∑ (aT(k)-p-)aとsaたs
ks

HL -妄∑b(sinkl･isink2)(aiTaLh,↓+aha(Lk,T)･ H･C
た

(9･157)

で与えられる.ここで実数a,bは(9･150),(9･156)で与えられる･これより準粒子のエネルギーEo(k)

とギャップ関数△(k)は

Eo(k)-

で与えられる

(aT(k)-p～)2+b2(sin2kl+sin2k2)
△(k)-b(sinkl+isink2)

(9･158)

9.3.2.4 G4(OSP4)状態

この状態の部分群は

G4-(EII#)(EItC2a)(E･u2x弄)C4((言))A(C3)Lo (9･159)

で与えられる.第9･3.2.3節との違いは(E+lC2x)が (E十tC2a)に変わっただけである.第9.3.2.3

節の場合と同様な方法でpB(k)はD4hのAlgに属するkの実関数であり,入3(k)は

入3(C4+I･k)-ei･iA3(k)

3̂(C2a･k)- 3̂(k)'

を満たすことを示すことができる･これより(9.153)および

∑ sink2人3(k)-∑ sinkl(入3(k))～
A k

を得る.X,Yを実数として

∑ sinklA3(k)-X+iY
A

と置けば(9.153),(9.161)より

i(X+iY)-X-iY

となりYニーXが得られ

(9･160)

(9･161)

(9･162)

(9.163)

∑ sinkll3(k)-X(1-i), ∑ sink2人3(k)-X(1+i) (9･164)
k h
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が得られる.これより実数Xは

x-去∑ (sinkl･sink2)̂3(k)
k

で与えられる.SCF条件(9.44)より

y3(k)-∑ (Z4(k,k′)+Z5(k,k/))入3(k′)
良

-孟(vIJ)(sinkl∑sinkiA3(k,)+sink2∑ sink;̂3(k,))
k/ k/

-孟(V-J)(sinkl(X-iX)+sink2(X･iX))
2X

T (VIJ)((sinkl+sink2)+i(sink2-Sinkl))

-b((sinkl+sink2)+i(sink2- Sinkl))

を得る.ここで実数bは

b-筈 (V-J)-妄(V-J)∑ (sinkl･sink2)̂ 3(k)
k

で与えられる.これよりOPS4状態の平均場ハミルトニアンは

Hm-HSt+Hit

HSL-∑ (aT(kト P)alhsaたs
ks

HL-芸∑ b((sinkl･sink2)+i(sink2-Sinkl)HaTkTaLk,i+ahaL k,T〉IH･C
k

となる.ここで実数a,bは

a--2i一志写7(k'poO'k)
b-妄(V-J)∑(sinkl･sink2)入3(k)k

で定まる.準粒子のエネルギーEo(k)とギャップ関数△(k)は

Eo(k)-(aT(k)ll)2十2b2(sin2kl+sin2k2)
A(k)-b((sinkl+sink2)+i(sink2- inkl))

となる

(9.165)

(9.166)

(9.167)

(9･168)

(9,169)

(9･170)

9.3.3 SSP状態およびESP状態の ‰ の対角化

第9.3.3節ではG5～G13の状態のHmの対角化について述べる.まずG5～G13はすべて対称

操作 u2Z斉を含んでいることに注目する.
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G5～G8はA～(e3)を含んでいる.A～(e3)-(u(e3,0)0～(0≦0≦27T)であるので,G5 ～G8は
0-7Tの場合のu2Z7T～を含んでいる.

G9 -G13はすべてI弄,IC2ZおよびC2zu2Zを含んでいるので

(I弄)(ZC2Z)(C2zu2Z)- u2Z斤

を含む.以上よりG5 ～G12はu22斉を含むことがわかった.

命題 9.9.Hmの固定部分群がu227T～を含むとき

pa(k)-po2(k)-0

IO(k)-13(k)-0

である.

証明.u2Z斤と(9.53),(9･59)より

u2Z斤pg(k)-pS(k)-pg(k),

u2Z斤pa(k)--pa(k)-pa(k),

u22斤pZ(k)--p呂(k)-p.2(k),

u2Z斤po3(k)-pg(k)-pg(k)

u2zklO(k)--lO(k)-lO(k)

u2Z斉入1(k)-入1(k)-入1(k)

u2Z元入2(k)-入2(k)-入2(k)

u2Z元入3(k)-一入3(k)-入3(k)

が成り立つ.これより(9.172)を得る.

ゼロでないのはp8(k),p8,人1(k),入2(k)だけであるので,SCF条件(9.44)(p.488)より

胡(k),頑(k),yl(k),y2(k)だけがゼロでない.したがって平均場ハミルトニアンHmは

Hm -∑ x8(k)(aとTakT+alklaた1)
良

+∑x.3(k)(aとTakT-aLahl)
k

･言∑yl(k)(-afkTaLh,T+ahaLh,i)十H･C
A

･去∑ y2(k)(iahaLk,.IiahaLk,i)IH･C
良

-Il,T,t+Jl,i,

こ こ で

HL-∑x!'k'ahak,+時yT'k'ahaLh,↑]IH･Ch

Hi-∑xi(k)ahah↓+[妄∑yi(k)ahaLk,l]IH･Ck k
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.Tg(k)-鵡(k)十戒(k)

xi(k)-XOO(k)一房(k)

y†(k)ニーyl(k)+iy2(k)

yl(k)-yl(k)+iy2(k)

(9･176)

であり,

である.HmがJ斤不変であることより,克(k),xi(k)がkの偶関数であることがわかる.これを考
慮するとHSt(s-I,∫)は次の様に変形できる.

鶴-喜∑榊 )〈atsaks+aLk,sa(-A,S+(1- aksats)+(1-a(-ksaLk,S))
良

十三∑ys(k)(afksaLk,S- al轟 )
良

･去∑ys(k)*(a(-た,sake-aksa(-良,S)
k

-左石(arks,aLk,S,aks,a(-良,S)
(

･妄∑ 榊 )た

-∑ Aとsxs(k)Aks十三∑ 榊 )
k 良

こ こで

x岩(k) 0

0 xs(k)

0 -ys(k)～

ys(k)' 0

Ais- (alhs,aLh)S,aks,a(-良)S)

Xs(k)-

(

x8(k) 0 0

0 xs(k) -ys(k)

0 -ys(k)* -x昌(k)

ys(k)' 0 0

＼
ー

･ノGi-

)

良

5
,
0

0

8円11川U

.I.～,,

.T

R
u
p
Ju

.氏
,Se

o
吋
＼
打
い
o

y

∬
一

一

V)

.I)

‰

㈹
k

I

㈹

α

α

∩"iiZ
771笹

(9.178)

であるIXs(k)は(9168)(p･495)のX(k)のxB(k),yO(k)をそれぞれxS(k),ys(k)で置き換えた形

をしている.したがって(9.177)のHmは(9.67),(9･68)と同様に対角化できて

HL-左石ATksUs'k'Us(k'tX s'k'Us'k'Us'k'fAks･去∑ 榊 )良

-去写αTksEs'k'asksI;∑榊)良

-妄∑Euk)(αミksalhs十α去ksαksh 去∑ 〈xa(k)- E.S(k)チ
た た
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ここで

*)5,Se*
中

,=･l
:J
U

T
■Hl
U

0o

境
域
o

境
o
o

城

′/し

こ
1
.
たhrLu
月Vb

Eos(k)-

0
0

･,),柁礼

Eos(k) 0 0 0

0 E.S(k) 0 0

0 0 -Es(k) 0

0 0 0-E.S( k)
xS(k)2+Iys(k)J2

usk-[去(1+豊 )]喜

V持 豊 [;(1-器 )]喜

αtks-AとsUs(k)-(aiks,α…ks,Ctlks,a2ks)
である,これより

･Tlks-uskaとS+via(_良)S
･…ks-ushaLk)S一成aks

xS(k)はkの偶関数,ys(k)はkの奇関数であることを考慮すると(9･180)より

EB(k)-Eos(-k)

usk- 隼 た)

戒ニーV(S_良)

が成り立つ.(9.182)より

･圭(_k)S-uE-A)aL v(S-h)a(-良)S
-u;aTks+V;a(-良)S

-αiks

を得る.これより(9･179)のHStは

鶴 -呈∑EoO(k)(aflksalks+ α去hsα2hs)+呈∑ 〈xs(k)-E.S(k))た た

-妄∑ E.0(k)(aflたsalhs十α圭(_A,Sα2トた,S)+去∑ 〈xS(k)-E.S(k))
A k

-喜∑ E.0(k)(αTlksalksIatlksaks)+去∑ 〈榊 )-E.S(k))
た k

-∑E.0(k)α壬hsalks･芸∑〈xs(k)-E.S(k))h k
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(CJlksCYlks)-(α去ksα2ks)-
1+eβEB(k)≡fs(k) (9･185)

したがって

を得る.したがって

(aとsaks)-(aLk)sa(_良)S)-(uSk)2fs(k)+Ivi l2(1-fs(k))

(a(_た)sake)-uSk(戒)*(2fs(k)-1)

を得る.これより

pB(k)-去〈(afkTakTIathlak↓)
p.3(k)-去くくahakr ahakl)
*(k)-去〈-(a(-A,,akT)+(a(-k,lak↓))
入2(k)-去〈-i(a←k,Tak↑)-i(a(-k,lak↓))

が得られ,自由エネルギーは(9.48)(p.489)より次式で与えられる.

FHFB-2∑ (-2tT(k)-FL)POO(k)
た
3 3

+∑∑ wiO(k,k')POO(k)p.0(k')+∑∑YiO(k,k')p.3(k)p.3(k′)
hk/i-1 kk/i-1
5 2

+∑ ∑ ∑ zP(k,k')入P(k)人P(k')
kk/i-4FL-1

･去写写 (fs'k'logfs'町 (1-fs'k')log(1-fs'k'))

(9･186)

(9･187)

9.3.4 SSP状態

第9.3.4節ではG5-G8の状態を考察する.これらの状態の固定部分群はA(C3)を含む.この場

合次の命題が成立する.

命題 9.10.‰ がA(e3)に不変なとき次式が成り立つ.

pg(k)-p.2(k)-入0(k)-入3(k)-0

12(k)-ill(k)

したがって

(ahakl)-(aLakT)-0

(a(-k)lak†)-(a(-h)Tahl)-(a(-k)lak上)-0

が成り立つ.したがって†スピンをもった電子のペアリングのみ存在する状態である.
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証明･u4+I(昔)∈A(C3)不変性を考える･(u4+I)-1に対応する3次元回転行列は

R((u打 1)-R(e3,一芸)-

である･u4+I(昔)不変性と(9･51),(9･53)より

u4'Z(芸)･pa(k)ニーpZ(k)-pa(k)

u4'Z(芸)･pZ(A)-pa(k)-pZ(k)

u4'Z(芸)･入0(k)-ilo(k)-入0(k)

u4'Z(言)･入3(k)-i入3(k)-13(k)

ulz(芸)･入2(k)-ill(k)-入2(k)

これより(9.188)を得る.入2(A)-i入1(A)を(9.25)の定義にもどって書くと

(9･190)

(9.191)

入2(k)- 妄[-i(a(-k,TakTト i(a←k,lak↓)]- ill(k)-i;[-(a(-A,TakT)I(aトk,laた↓)]
が得られ(a(_k)laた1)-0を得る･(9･189)の他の式も同様にして(9･188)を使って示される･ ■

したがって(a(_A)sahs′)でゼロでないのはくa(良)Tak†)だけである･lP(k)iま次のようになる･

入1(k)-一言(a(-k,TahT)

入2(k)-ill(k)--ii(aトk,TakT)-
3̂(k)-0

SCF条件(9,44)(p.488)より

5

yl(k)-∑ ∑ zi(k,k')入1(k')
た/i-4
5

y2(k)-∑ ∑ zi(k,k')12(k')-iyl(k)
A/i-4

を得る.これより(9.176)で定義したyT(k),yl(k)は

yT(k)--yl(A)+iy2(k)--yl(k)+i(iyl(k))- -2yl(k)

yl(A)-yl(A)+iy2(k)-0

となる･(9･192),(9･193),(9･194)より

5

y†(k)-∑ ∑ zi(k,k')(a(_k)TakT)
Ai=4

を得る.
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9.3.4.1 G5(SSPl)状態

この状態の固定部分群は

G5-(E+iu2x)(E+I弄)(E+C2zu2Z)C2.TVVA(e3)Lo

で与えられる.

命題 9･11･Hmの固定部分群がG5であるとき,pg(k),pg(k)はD2hのAgに属し,

ll(k)ニー書くa(_A)Tak†)はD2hのB3詔こ属する実数値関数である･

言正明.C2.T∈C2xv不変性より

C2x･Pop(k)-p.U(C2x･k)-p.V(k) (V-0,3)

C2x･入1(k)-入1(C2x･k)-入1(k)

IC2Z不変性とpG(k)が偶関数,入1(k)が奇関数であることに注意すると6

IC2Z･P.V(k)-p.U(-C2Z･k)- pop(C2Z･k)-pop(k) (l,-0,3)
IC2Z･入1(A)-入1(-C2Z･k)--ll(C2Z･k)-入1(k)

が成り立つ.tu2x不変性より

tu2x･入1(k)- (入1(k))辛

(9･196)

(9･197)

(9･198)

(9･199)

を得る.以上よりpS(k),p.3(k)がD2hのAg表現に属し,̂1(k)がD2hのB3u表現に属する実関数
であることが示された.

以上の対称性を考慮するとSCF条件(9･44)(p･488)および (9･195)より

3
鍬 k)--2tT(k)-FL+∑∑wiO(k,k')pg(k)A/i-1
-aT(k)+crl(k)-p～
3

xg(k)-∑∑YiO(k,k')p3(k)k/i-1
-d+eT(k)+f17(k)+

y†-∑Z4(k,k')(a(_良)TakT)
k/

-bsinkl

6(9.109)(p.503)参照
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ここで実数a,b,C,d,e,fは次の式できまる.

a--2t-((V-2J)/N)∑ 7(k)
k

b-(2(N-J)/N)∑ sinkl(a(_k)TakT)
k

C- -〈(V-2J)/N)∑ 7(k)pS(k)
良

d-1(U+4J)/N)∑ p.3(k)
A

e--(V/N〉∑ T(k)p.3(k)
h

f--(V/N)∑ q(k)pg(k)
k

したがって平均場ハミルトニアンは

Hm-Ha+HL+HSL+HA+鶴 +H£

HSL-∑ (aT(k)-P)(afkTakT+afklakl)
A

HL-去b∑ sinklatk,aL k,T十H･C
A

HBt-C∑7(k)(aTkTakT+aLaた1)･･･甜Blg,0,0)
A

HA-d∑(aとTakT-aLak↓) 甜 A19,1,1)
k

鶴 -e∑7(k)(aThTakT-atklakl)･- etrAlg,1,1)
良

HL-f∑n(A)(atkTakT-aLakl)- 甜 B19,1,1)
k

(9･203)

(9.204)

となる.(9.204)のHmはHRにG｡の既約表現甜'Eu,1,2)に属する主要成分Hitが導入されたことに

ょって,G｡の甜B19,0,0),蛮rAlg,1,1),蛮rA19,1,1),甜B19,1,I)に属する副次的成分HA,鶴 ,鶴 ,鶴
が誘導される7.

(9.204)のハミルトニアンは次のようにスピンの†,Jを分離して書き直すことができる.

Hm-HL十Hi

HL-∑ 〈(a+e)7(k)+(C+I)n(k)-(p-a))a£TakT
良

･去b∑sin硯 ↑aLkTIa(-k,,akT)A

鶴-∑ 〈(a-e)7(k)+(C弓 )n(k)-(P+a))afklaたl
k

(9･205)

7鶴 ,(HSl,HL),鶴 が主成分となる状態の局所的秩序変数の様子は図8.2(その2p.282),図8.7(その2p.302),
図8.8(その2p.305)を参照
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9.3A.2 G6(SSP2)状態

この状態の固定部分群は

G6- (E+tu2x)(E+7万)C2al,A(e3)Lo (9･206)

で与えられる.G5の場合との違いはC2xvがC2al,に代っているだけであり,G5の場合と同様の

方法を使うと次の命題が成りたつ.

命題 9.12.Hmの固定部分群がG6であるとき,pS(k),pg(k)はD2ahの既約表現Ag(表8.2その

2p･295参照)に属し,ll-一書(a(-良)TakT)はD2ahのB3uに属する実関数である･

証明.略

以上の対称性を考慮すると,SCF条件(9.44)(p･488)より
2

xS(k)--217(k)-p+∑∑wiO(k,k')POO(k)
k/i-1

-aT(k)-P
2

xB(k)-∑∑YiO(k,k')p.3(k)h/i-1
-C+d7(k)
5

yT(k)-∑∑zi(k,k')(a(_良)TakT)
k/i-4
-a(sinkl+sink2)

が成り立つ.ここで実数a,b,C,dは次式で定まる.

a-12l-((V-2J)/N)∑7(k)pE(k)k
b-〈(V-∫)/N〉∑ (sinkl+sink2)(a(-k)Tak†)

A

C--((U+4J)/N)∑pg(k)良
d--〈V/N)∑ 7(k)p8(k)

k

したがって平均場ハミルトニアンは

Hm -H監+鶴+H31+HSL

HSt-∑ (aT(k)-P)(afkTakT+alklakJ)
A

HL-言b∑ (sinkl･sink2)athTaLk,T+H･C
良

HEL-C∑ (aTkTahT-aTklaた1) 甜 Alg,1,1)
k

HSL-d∑ 7(k)(aとTaたT-aTk↓akJ) ･- 甜 A19,1,1)
k
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で与えられる.このHmはG｡の既約表現甜Eu,1,2)に属する主要成分鶴 が導入されたことに

ょって,副次的な強磁性的な甜A19･1,1)に属するH31,現 ザ 誘導される.

(9.211)のHTnはスピンの†,Jに対応するものを分離して書き直すことが出来る･

Hm-HL+HL

HL-∑ 〈(a+d)7(k)-(p～-C))aとTahT
A

十三b∑ (sinklI sink2)(athTaLk,TIa(_A,TakT〉 (9･212)
k

鴎-∑ ((a-d)7(k)-(p～+C))aとlaklh

9.3.4.3 G7(SSP3)状態

この状態の固定部分群は

G7-(EItC2xu2x)(EIIk)(EIC2zu2Z)C4((芸))A～(e3)Lo (9･213)

である.

命題 9.13･Hmの固定部分群がG7であるとき,pS(k),pg(k)はD4hのAlgに属するkの実関数

であり,入1(k)-一書(a(_A)Taた†)は次の関係を満たす･

入1(k)-i入1(C4-I･k)

入1(k)-(入1(C2x･k))*

∑ sink1人1(k)-(∑ sink1人1(k))*
A A

∑sink2人1(k)-i∑ sinklll(k)
た k

証明.C4'Z帝∈C｡(帝 )不変性と(9･53)より

C4'Z(芸).pop(k)-pop(C4-zl･k)-pow(k) (U-0,3)

C4'Z(芸)･Al(k)-ill(C4-zl･k)-入1(k)

を得る.tC2xu2x不変性と(9･53)より

iC2xu22IPop(k)-pop(C2x･k)-pop(k) (l,-0,3)

tc2xu2x･入1(k)-(入1(C2x･k))*-入1(k)

(9.214)

(9･215)

(9･216)

を得る.(9.215),(9.216)よりpS(k),pB(k)はD4hのAlg表現に属する実関数であることがわかる.

また(9.216)を使うと

∑ sink1人1(k)-∑ sinkl(ll(C2x･k))'
A A

-(∑ sinklll(k)ド
k
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を得る･2番目の等号はC2x･kを改めてkと置き,(C2.T･k)1-klを使った･(9･215)を使うと

∑ sink1人1(k)-∑ sinkl(i入1(C4-I･A))
A

-i∑ sin(C4'Z･K)1人1(K)
K

--i∑ sinK2人1(K)
K

を得る.2番目の等号はC4-21･k-Kと置いた.

p8(k),p03のD4h対称性,(9.214)とSCF条件(9.44)(p.488)から
2

xB(k)- -2tT(k)-p+∑ ∑ wiO(k,k')pg(k′)
h/i-1

-aT(k)一声
2

xg(k)-∑∑YiO(k,k')pg(k)
k/i-1
-C+dT(k)

(9･219)

(9･220)
5

yT(k)-∑∑zi(k,k')(a(_k,)Tab,T)たi:=4

-〈2(V-J)/NHsinkl∑ sink'1(a(_A,)TakJT)+sink2∑ sink左(a(_k,)Tab,T)
h/ た/

-b(sinkl+isink2)

を得る.ここでa,b,C,dは実数で

a- -2t-((V-2J)/N)∑ 7(k)p.0(k)
良

C--((U+4J)/N)∑ pg(k)
A

dニ ー〈V/N)∑ 7(k)pg(k)
良

b-(2(V-J)/N)∑ sinkl(a(_k)Tak†)
k

(9･221)

(9･222)

で定まる.したがって平均場ハミルトニアンは

Hm-Ha+鶴 +H£+HSL

鶴 -∑ (aT(k)-P)(athTakT+aTklakl) -･ 甜 A19,0,0)
良

HL-言b(sinkl･isink2)aTk↑atk,･H･C - 甜 Eu,1･2) (9.223)

HL-C∑ (atkTakT-afklakl) - 甜 Alg,1,1)
良

HSL-d∑ 7(k)(aとTaたT-aLakJ) -甜 Alg,1,1)
fc
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で与えられる.(9.223)のHmは鶴 に甜Eu･1,2)に属する主要成分鶴 が導入されたことによっ

て,G｡の甜Alg,1,1)に属する副次的成分HBt,現 ザ 誘導される.

(9.223)のハミルトニアンはスピンの吊 を分離して書き直すことができる.

‰ -鶴+鶴

HL-∑ 〈(a+d)7(k)-(p～-C))aとTakT
k

･去b∑〈(sinklIisink2)afkTaLk,T･(sink1-isink2)a(-k,,akT〉
A

鶴-∑ 〈(a-a)7(k)-(p～+C))aLah1
良

9.3.4.4 G8(SSP4)状態

この状態の固定部分群は

G8-(EH C2au2x)(EIIk)(EIC2zu22)C4((言))A～(C3)Lo

で与えられる.この場合G7の場合と同様にして次の命題が成立する.

(9･224)

(9･225)

命題 9･14･Hmの固定部分群がG8であるとき,pg(k),p.3(k)はD4hのAlgに属するkの実関数

であり,入1(k)-一書(a(_k)Tah†)は次の関係を満たす･

入1(k)-i入1(C4-I･k)

Al(k)- (̂1(C2a･k))*

∑ (sinkl+sink2)入1(k)-(∑ (sinkl+sink2)入1(k))～
k k

∑ (sink2-Sinkl)̂ 1(k)-i∑ (sinkl+sink2)入1(k)
k k

証明.略

命題9.14より前小節と同様にして次の平均場ハミルトニアンを得る.

Hm-HA+鶴+H£+Hal

HSl-∑(aT(k)-p～)(aTkTakT+aとlakl) ･･･ 甜 Alg,0,0)
A

HL-b;((sinkl･ sink2)
+i(sink2- Sinkl)〉a摘 T+H･C ･･･ 甜 Eu,1,2)

HL-C∑ (atkTakT-atklakJ) ･- 甜 A19,1･1)
A

鶴-d∑7(k)(athTakT-atklakl) ･- 甜 A19,1,1)
k
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ここで実数a,b,C,dは次式で定まる

a--2ト 〈(V-2J)/N〉∑ 7(k)pB(k)
k

C- -((U+4J)/N)∑ pg(k)
A

dニー〈V/N)∑ 7(k)po3(k)
k

b-i(V-J)/N)∑ (sinkl+sink2)(a(_k)TakT)
k

(9･228)

(9.227)のHmは鶴 に蛮rEu,1,2)に属する主要成分鶴 が導入されたことによって,COの

甜A19,1,1)に属する副次的成分HB"HAが誘導されている.

(9.227)のハミルトニアンはスピンの†,1を分離して書き直すことができる.

Hm-HL+鶴

HL-∑ i(a+d)7(kト (p～-C))a£TahT
良

･喜b∑[〈(sinklIsink2)+i(sink2-Sinkl)〉a抽 _k,T
良

+((sinkl+sink2ト i(sink2-Sinkl)〉a(_k)Tak†)]

鶴-∑〈(a-a)7(k)-(p～+a))atklakl
k

(9･229)

9.3.5 ESP状態

第9.3.5節ではG9-G13の状態を考察する.†スピンの電子同士のペアリングと1スピン電子
同士のペアリングがある状態である.

9.3.5.1 C9(ESPl)状態

この状態の固定部分群は

G9-(E+Ik)(E+IC2Z)D4(u4+I,u2x)T (9･230)

で与えられる.ここで

D4(u4+I,u22)-(E,C4+zu4+I,C2zu2Z,C.-zu4-I)+C2xu2x(E,C4+zu4+I,C2zu2Z,C4lzu4-I) (9･231)

である.

命題 9･15･Hm の固定部分群が G9であるとき,po3(k)- 0であり,pg(k)は D4hの Algに,

(入1(k),入2(k))はD4hのEuに属するkの実数値関数であり,つぎの関係をみたす･

∑ sink1人2(k)-∑ sink2人1(k)-0
k h

∑ sinklll(k)-∑ sink2人2(k)
k k
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証明.t∈T不変性およびp8(k)がkの偶関数であることを考慮すると(9･53)より

Ipg(k)ニーpg(-k)ニーpg(k)-pg(k)

よりpg(k)-0となる･C4+zu4+Z不変性と(9151),(9･53),(9･190)より

C4+zu4+IIP.U(k)-pS(C4lz･k)-pS(k)
C4+zu4+IAll(k)--̂ 2(C4-I･k)-ll(k)

C4+zu4+I･入2(k)-入1(C4-IIk)-入2(k)

を得る.C2xu2x不変性と(9.53),(9.59)より

C2xu2x･PS(k)-pB(C2xIk)-pB(k)

C2xu22･入1(k)-入1(C2x.A)-入1(k)

C2xu2x･入2(k)-一入2(C2去･A)-入2(k)

(9･233)

(9･234)

(9･235)

を得る. (9.234),(9.235)とpB(k),ll(k),入2(k)の偶奇性(9･109),l不変性よりpB(k)はD4hの

A19,(入1(k),入2(k))はD4hのEu表現にことがわかる･(9･234)より

∑ sinklll(k)--∑ sinkll2(C4-I･k)
A:

--∑ sin(C4'Z･K)1人2(K)
K

--∑ sin(-K2)入2(K)
K

-∑ sing2人2(〟)
K

(9･236)

を得る･ここで2番目の等号はC4-Z･k-K と置いた･これより(9･232)の第2式を得る･(9･235)

より

∑ sink2人1(k)-∑ sink2̂1(C2x･k)
A

-∑ sin(C2x･K)2人1(K)
K

ニー∑ sinK2人1(K)
K

同様にして

∑ sink1人2(k)--∑ sinkll2(k)
k た

を得る.これらより(9.232)の第1式を得る･
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pg(k),入l(k)の対称性と(9.232)を使うとSCF条件 (9･44)(p･488)から

2

xg(k)--2tT(kト p+∑∑ wP(k,k')pS(k')
た/i-1

-aT(k)-FL～

yl(k)-∑Z4(k,k/)ll(k')
kl

-bsinkl

y2(k)-∑zS(k,k/)12(k')
たJ

-bsink2

を得る,ここで実数a,bは次式で定まる.

a--2tT(k)-p-

b-(2(V-J)/N)∑ sink1人1(k)
h

これより平均場ハミルトニアンは

Hm-HR+Hit

HSL-∑ (a7(k)-p-)(aTkTakT+aLakl)
A

HL-芸∑ 〈sinkl(-atkTaLk,↑+atklaLk,i)
良

+sink2(iahaLk)T+iatklaLk)1))+H･C
(9.244)はスピンの吊 を分離して書き直すことが出来る･

Hm-HL+Hit

HL-∑ (aT(k)-p～)atkTakT
A

･芸∑ 〈(-sinkl･isink2)ahaL抑+(-Sink1-isink2)a(-k,Taた↑)
良

砿-∑ (aT(k)-p～)aLaた1
A

･芸∑i(sinkl･isink2)atklaLh,i+(sinkl-isink2)a(-k)↓ak↓〉
k

準粒子のエネルギーは

E3(k)-Eol(k)-

となり†鳥で同じになる.

(9.239)

(9･240)

(9.243)

(9･244)

(9.245)

(aT(k)-FL～)2+b2(sink芋+sink22)2 (9･246)
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9.3.5.2 C10(ESP2)状態

この状態の固定部分群は

G10-(EHu2x)(EIIH)D2(u22,u2･T)C4(u2a(芸))Lo

で与えられる.ここで

D2(u2Z,u2x)-〈E,C2zu2Z,C2xu2."C2yu2y)
.,～

C4(u2a(言))-(E,C4'zu2a(;),C2Z弄,C4-zu2aト言))
である.

(9.247)

命題 9.16.Hmの固定部分群がG10のとき,pS(k)はD4hのA1gに,pg(k)はD4hのB2gに属す

るkの実数値関数である.入1(k)はkの実関数で,入2(k)はkの純虚数値関数で次の関係を満たす.

入1(C4+Z･k)-i入2(k), 入1(C2x･k)-+入1(k)

入2(C4+Z･k)-i入1(k), 入2(C2x･k)-一入2(k)

∑ sink2Al(k)-∑ sink1人2(k)-0
k A

∑ sink2人2(k)-i∑ sink1人1(k)
た k

証明･スピン回転u2a-u(漢 (el+e2),T)8こ対応する3次元回転行列は

R(u2a)-R(i (el+e2)7N,- (… 喜 _:1)

で与えられる･C4+zu2a(昔)不変性と(9･51),(9･53)より

C4'zu2a(芸)･pS(k)-pg(C4-I･k)-pB(k)

C4'zu2a(芸)･po3(k)ニーpg(C4-I･k)-po3(k)
C4'Zu2a(芸)入l(k)-i入2(C4-zk)-入1(k)

C4'zu2a(;)12(k)-ill(C.-zk)-12(k)

を得る.C2xu23不変性と(9.53),(9.59)より

C2xu2x･PS(k)-pS(C2x･k)-pg(k)

C2xu2x･Pg(k)ニーpg(C2.T･k)-pg(k)

C2xu2x･入1(k)-ll(C22･k)-入1(k)

C2xu22･入2(k)-一入2(C2.T･k)ニス2(k)
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tu2x･ll(k)-(ll(k))辛-ll(k)

tu2x･入2(k)--(入2(k))*-入2(k)

∑ sink2̂ 1(k)-∑ sink2人1(C2x･k)
A

-∑sin(C2x･K)2人1(K)
K

- -∑ sinK2人1(K)
K

(9.252)

(9･253)

tu2x不変性より

を得る.(9.251)を使うと

を得て

∑ sink2人1(k)-0
k

を得る.同様にして

∑ sinkll2(k)-0
k

を得が得られる･(9.250)を使うと

∑ sink2人2(k)-∑ sink2(i入1(C4-I･k))
た k

-i∑ sin(C4'Z･K)2人1(K)
K

-i∑ sinK1人1(K)
K

を得る.以上より命題9.16は証明された.

命題9.16の性質とSCF条件(9.44)(p.488)を使うと,

2

xg(k)ニー2tT(k)-p+∑ ∑ wiO(k,k/)pS(k′)
h/i-1

-aT(k)-p～

房(k)-0

yl(k)-∑Z4(k,k')ll(k′)
た′

-bsinkl

y2(k)-∑Z5(k,k')入2(k')
k′

-ibsink2
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を得る.ここで実数a,bは次式で定まる.

a--2tT(k)-((V-2J)/N)∑ 7(k)p3(k)
k

b-〈2(V-J)/N)∑ sink1人1(k)
A

pg(k)はゼロではないがSCF条件より頑(k)がゼロになることに注意されたい･

平均場ハミルトニアンは

H,a-鶴 +HL

鶴-∑ (aT(k)-p-)(afkTakT+atklakl)
良

鶴-呈∑ 〈sinkl(-ath,aLh,T+aTklaLk,i)
良

+isink2(iatkTaLk)T+ialklaL h)i)チ+H･C

(9.259)はスピンの†,1を分離して書き直すことが出来る･

Hm-HL+鶴

HL-∑ (aT(k)-p～)aとTahT
h

･芸∑〈(-sink1-Sink2)atkTaLk,戸 上sink1-Sink2)a(-k,,akT〉良

鶴 -∑(aT(k)-p～)aThlakl
h

･2∑〈(sinkl-Sink2)aLaLk,1I(sink1-Sink2)a(-良,lakl)k
準粒子のエネルギーは

E.T(k)-

Ei(k)-
(aT(A)一声)2+b2(sinkl+sink2)2

(aT(k)-p～)2+b2(sink1-Sink2)2

E.T(C4+I･k)-E.i(k)

となり

の関係がある.

9.3.5.3 Gll(ESP3)状態

この状態の固定部分群は

Gl1-(EH u2･T)(EIIf)D2a(u2Z,W2x)C4(u2a(言))Lo

で与えられる.ここで

D2a(u2Z,u2x)-(E,C2zu2Z,C2au2x,C2bu2y)
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である･G10との違いはD2a(u22,u2x)の中のC2xu2x,C2yu2yがC2au23,C2bu2yに代っただけであ

る.したがってG10の場合と同様な手法で次の命題を証明できる.

命題 9･17･Hmの固定部分群がGllのとき,pB(k)はD4hのAlgに,pg(k)はD4hのBlgに属す
るkの実関数である.入1(k)はkの実関数で,入2(k)はkの純虚数値関数で次の関係を満たす.

入1(C4+Z･k)-i入2(k), 入1(C2a･k)-+入1(k)
入2(C4+Z･k)-i入1(k), 入2(C2a･k)-一入2(k)

∑ (sink2-Sinkl)入1(k)-∑ (sinkl+sink2)入2(k)-0
k た

∑ (sink2-Sinkl)入2(k)-i∑ (sinkl+sink2)ll(k)
k A

証明.命題9.16の証明と同様に証明可能なので省略する.

命題9.17とSCF条件 (9.44)(p.488)より

2

xoo(k)- -2LT(k)-FL+∑ ∑ wiO(k,k')p.0(k')
k/i-1

-aT(k)-FL～

xo3(k)-∑Y30(k,k')po3(k)
た/

-cT7(k)
5

yl(k)-∑ ∑ zi(k,k')入1(k')
た/i-4

-b(sinkl+sink2)
5

y2(k)-∑∑ zi(k,k')̂2(k')
た/i-4
-ib(sink2- Sinkl)

を得る.ここで実数a,b,Cは次式で定まる.

a--2LT(k)-((V-2J)/N)∑ 7(k)pS(k)
A

b-〈(V-J)/N)∑ (sinkl+sink2)入1(A)
良

C-((-V/N))∑ q(A)pg(k)
た
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これより平均場ハミルトニアンは

Hm-HSL+鶴+HEt

HEL-∑ (a7(k)-p～)(aとTakT+aLakl)k

HL-呈∑ 〈(sinkl･sink2)(-ahaLk,T･ahaLk)↓)
良

+i(sink2-Sinkl)硯 TaLk)T+戒JaLk)1)チ+H･C

H31-C∑ n(k)(aとTakT-aTklakl)
良

(9.271)はスピンの吊 を分離して書き直すことが出来る･

‰ -鶴+鶴

HL-∑ (a7(k)+cq(k)-p～)atTakT
k

･芸∑(-2sink2)(aTkTaLk,.+a(-k,Tak↑〉
k

鴎-∑ (aT(k)-cn(k)-p～)aとlakl
A

･芸∑(2sinkl)〈舶 _A,iIa(-k,iaた↓)k
準粒子のエネルギ可ま

E.T(k)-

Eol(k)-

(aT(k)+cn(k)一声)2+4b2sin2k2

(aT(k)-crl(k)-p～)2+4b2sin2kl

E.T(C4+I･k)-E.i(k)

となり

の関係がある

9.3.5.4 C12(ESP4)状態

この状態の固定部分群は

G12-(EItC2xu2x)(EIIk)D2a(u2Z,u2a)C4(u2x(芸))Lo

で与えられる.ここで

D2a(u2Z,u2a)-(E,C2zu22,C2au2a,C2bu2a)
′■~~ヽヽ..___-･~

C4(u2x(言))-〈E,C4'zu2x(;),C2Z弄,C4-zu2x(一芸))

である.

ー 532-

(9･271)

(9･272)

(9･273)

(9･274)

(9･275)



物性理論における群論的分岐理論入門 (その3)

命題 9･18.Hmの固定部分群がG12のとき′pg(k)-0であり,p8(k)はD4hのAlgに属するkの
実関数である.入1(k),人2(k)は次の関係を満たす.

ill(C4-2･k)-ll(k), -il2(C4Lz･k)-12(k)

12(C2a･k)-Al(k), ll(C2a･k)-12(k)

(ll(C2x･k))辛-入1(k), -(入2(C2x･k))*-入2(k)

∑ sinklll(k)-∑ sink2人2(k)-〈∑ sinklll(k))*
k た k

∑ sink1人2(k)-∑sink211(k)-i∑ sink1人1(k)
k A k

証明･C4zu2x(普)不変性と(9･53),(9159)より

C4'zu2x(芸)･pS(k)-pB(C4-I.k)-pB(k)

C4'zu2x(言)･pg(k)ニーpg(C4-I･k)-pg(k)

C4'zu2x(言)･入1(k)-ill(C4-I･A)-入1(A)

C4'zu2x(芸)･入2(k)ニーi入2(C4-I･k)- 入2(k)
を得る.C2au2a不変性より

C2au2a･PoO(k)-POO(C2aAk)-p.0(k)

C2au2aIPS(k)ニーpg(C2a･k)-pg(k)

C2au2a･入1(k)-入2(C2a･k)-入1(k)

C2au2a･̂2(k)-Al(C2a･k)-12(k)

を得る.iC2xu22不変性より

tc2xu2x･Pg(k)--pg(C2x･k)-pg(k)

lC2xu22･入1(k)-(入1(C2x･k))～-入1(A)

iC2xu2x･入2(A)--(入2(C2x･k))*-入2(k)

を得る･C4-I-C2xC2aを考慮すると(9･277),(9･278),(9･279)より

(9.276)

(9.277)

(9.278)

(9･279)

pg(k)--pg(C4-IIk)ニーpg(C2xC2a･k)-p.3(C2a･k)--p.3(k) (9.280)

となりpg(k)-0が得られる･(9.278)を使うと

∑ sinklll(k)-∑ sinklA2(C2a･k)-∑ sink2人2(k)
k k た

を得る.第2の等号はC2a･kを改めてkと置いた.(9･279)を使うと

(9･281)

∑ sinklll(k)-∑ sinkl(入1(C2x･k))辛-〈∑ sinklll(k))' (9･282)
k k 良
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を得る.(9.278)と(9.277)を使うと

∑ sink1人2(k)-∑sinklll(C2a･k)-∑ sink2人1(k)
h k k

-∑ sink2(i入1(C4-I･k))-i∑ sinklll(k)
h k

を得る.

命題9.18とSCF条件 (9.44)(p.488)より

2
xE(k)- -2tT(k)-p+∑∑wiO(k,k')pg(k')

k/i-1
-aT(k)-p～
5

yl(k)-∑∑zi(k,k')ll(k′)た/i-4
-a(sinkl+isink2)

5

y2(k)-∑∑zi(k,k/)12(k')hli-4
-b(sink2+isinkl)

を得る.ここで実数a,bは次式で定まる.

a--2tT(k)｣ (V-2J)/N)∑ T(k)POO(k)
良

b-(2(V-J)/N〉∑ sinklAl(k)
k

これより平均場ハミルトニアンは

Hm-方法+HL+Hat

HSL-∑ (aT(k)-p～)(atkTakT+aLakl)
良

HL-芸∑ i(sinkl･isink2)(-aTkTaLk,,+aTkiaLh,↓)
h

+(sink2+isinkl)(戒 TaLk)T+戒laLた)1)チ+H･C

(9.288)はスピンの†,Jを分離して書き直すことが出来る.

Hm-HL+鶴

HL-∑ (a7(k)-p～)ahah†
k

･喜∑ (-2sinkl)〈ahaLk,T+a(-A,TakT)
k

鴎-∑ (aT(A)-p～)alklakl
良

･芸∑ (2isink2)(a拍 _A)↓-a(-A,laki)
た
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E.T(k)-

Ei(k)-

(a7(A)-p～)2+4b2sin2kl

(a7(k)-[7)2+4b2sin2k2

E.T(C4+I･k)-Eoi(k)

準粒子のエネルギーは

となり

の関係がある.

(9･290)

(9･291)

9.3.5.5 G13(ESP5)状態

この状態の固定部分群は

G13三 (EItC2au2x)(EIIk)D2(u2-u2b)C4(u2x(芸))Lo (9･292)

で与えられる.ここで

D2(u2Z,u2b)-〈E,C2zu22,C2xu2b,C2yu2a)
一一■~〉

C4(u2x(芸))-〈E,C4'zu2x(芸),C2Z弄,C4-zu23(一芸))
である.

命題 9･19･Hmの固定部分群がG13のとき,pB(k)-0となり,POO(k)はD4hのAlgに属するkの
実関数である.入1(k),入2(k)は次の関係を満たす.

iA1(C4-Z･k)-入1(k), -i入2(C4-Z･k)-入2(k)

一入2(C2x･k)ニスl(k), 一入1(C2xIk)-入2(k)

(ll(C2a･k))+- 1̂(A), -(̂2(C2a･k))'-12(k)

∑ (sinkl+sink2)入1(k)-∑ (sink2-Sinkl)入2(k)-(∑ (sinkl+sink2)入1(k))*
た k た

∑(sink2-Sinkl)ll(k)-∑ (sinkl+sink2)入2(k)-i∑ (sinkl+sink2)入1(k)
た た k

証明･C4zu22(号)不変性より(9･277)を得る･C2xu2b不変性より

C2xu2b･PS(k)-pg(C2x･k)-pS(k)

C2xu2b･PS(k)ニーpg(C2x･k)-pg(k)

C2｡u2b･ll(k)-一入2(C2x･k)-入1(k)

C2xu2b･入2(k)-一入1(C22･k)-入2(k)

を得る.tC2au2x不変性より

Lc2au2.T･Pg(k)ニーpg(C2a･k)-pB(k)

LC2au2.T･ll(k)-(入1(C2a･k))*-入1(k)

tc2au2.T･入2(k)--(入2(C2a･k))*-入2(k)
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を得る･C4-I-C2tTC2aを考慮すると(9･277),(9･294),(9･295)より

p.3(k)ニーpB(C4lz･k)ニーpg(C2xC2a･k)-pg(C2a･k)--pg(k)

が得られ,p.3(k)-0となる･(9･294)を使うと

∑ sink1人1(k)ニー∑ sink1人2(C2x･k)ニー∑ sink1人2(k)
k た k

∑ sink211(k)--∑ sink2人2(C2x･k)-∑sink2人2(k)
k A A

を得る.これより

∑ (sinkl+sink2)入1(k)-∑ (sink2-Sinkl)入2(k)
k た

∑ (sink2-Sinkl)入1(k)-∑ (sinkl+sink2)入2(k)
た k

を得る.(9.295)より

∑ sink1人1(k)-∑ sinkl(入1(C2a･k))*-(∑ sink2人1(k))*
た h た

∑ sink211(k)-∑ sink2(ll(C2a･k))'-(∑ sinklA1(k)ド
k k A

を得る.これより

∑ (sinkl+sink2)入1(k)-(∑ (sinkl+sink2)入1(k))+
k た

∑ (sink2- Sinkl)入1(k)ニー(∑ (sink2-Sinkl)入1(k)γ
た k

を得る.(9.277)を使うと

∑ (sinkl+sink2)入1(k)-∑ (sinkl+sink2)(ill(C4-I･k))
h k

-i∑(-sink2+sinkl)入1(k)良

--i∑ (sink2-Sinkl)入1(k)
k

を得る.これより

∑ (sink2-Sinkl)入1(k)-i∑ (sinkl+sink2)入1(k)
た k

を得る.以上をまとめると命題9.19が得られる.
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命題9･19とSCF条件 (9･44)(p･488)より

2
tTS(k)--2tT(k)-p+∑∑wP(k,k')pS(k′)

k/i-1
-a7(k)-FL～
5

yl(k)-∑∑zi(k,k')ll(k′)
k/I-4
-b((sinkl+sink2)+i(sink2- Sink2))

5

b2(k)-∑∑zi(k,F')人2(k')A/i-4
-b((sink2-Sinkl)+i(sinkl+sink2))

を得る.ここで実数a,btま次式で定まる.

a--2tT(kト 〈(V-2J)/N)∑ 7(k)pB(k)
k

b-((V-J)/N)∑ (sinkl+sink2)入1(k)
k

これより平均場ハミルトニアンは

Hm-HSL+HiL

HEt-∑ (aT(k)-P)(aとTakT+aTklakJ)
良

HL-芸∑[〈(sinkl･sink,)+i(sink2-Sinkl)〉(-aTk,al九)↑+afklaLk)↓)
良

+i(sink2-Sinkl)+i(sinkl+sink2))(iatkTaLk)T+iaTklaLk)1)]+H･C

(9.304)はスピンの†,Jを分離して書き直すことが出来る.

Hm-HL+鶴

HL-∑(aT(k)-p～)aとTakT
k

･芸∑(-2(sinklIsink2))(aTkTaLk,T+a(-A,TakT〉
良

Hit-∑ (aT(kト P)aLakJk

･芸∑(2i(sink2-Sinkl))〈alklaLk)了 a(-k,lakl)k
準粒子のエネルギーは

E.T(k)-
E.i(k)-

(aT(k)-FL～)2+4b2(sinkl+sink2)2

(aT(k)-FL～)2十4b2(sink2-Sinkl)2
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となり

の関係がある.

E.T(C4'ZIk)-E.i(k)
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第10章 縮退Hubbard模型における

非超伝導状態の群論的分類

第10章では2次元正方格子上の縮退Hubbard模型の状態を考察する.縮退Hubbard模型は近年

軌道秩序状態との関係で注目されている.第7章 (その2p.232)では1サイトに1個のS軌道があ

る場合を考察した･ここではCa2-xSrxRu04との関連で注目されている,1サイトにdxy,dyz,dzx

の3つのd軌道が存在する場合の縮退Hubbard模型29･30)を考察する.この模型では色々な軌道

秩序状態が考えられる.例えば図10.1,図10.2で表される状態である1.図10.1で表される状態は

- :dzx

l:dyz
/:dzx+dyz
＼:dzx-dyz

図 10･1‥G(MB19,0,0)状態の軌道秩序 図 10.2‥a(MB29,0,0)状態の軌道秩序

回転C2x,C2Z,並進T(el+e2),T(e2-el),並進T(el)と回転C2aを組み合わせたT(el)C2aの操

作に対して不変であることは容易に確かめられる.

同様に図10.2で表される状態は回転C2a,C2Z,並進T(el+e2),T(e2-el),並進T(el)と回転

C2盟を組み合わせたT(el)C2Tの操作に対して不変であることは容易に確かめられる.

複数個の軌道がある模型では,これら以外に多様な対称性の破れた状態 (軌道秩序状態を含む)が

あり得る.第10章ではオーダリングベクトルkがr点(k-Q｡≡(0,0)),M点(k-Ql≡(7T,mT)),

X点(k-Q2-(7T,0),Q3-(0,7T))の場合の対称性の破れた状態の固定部分群を系統的に導く.

その中の代表的な状態について,占有軌道とその占有数を固定部分群の構造から求める方法を解

説する.それ以外の状態についてもこれらの方法を使えば占有軌道とその占有数は容易に求めら

れる.

1G(MBlg,0,0),a(MB29,0,0)の意味は第10.6節 (p･567)で説明する･
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10.1 ハミルトニアンとその対称性の群Go

第7.1節(その2p.232)で述べた場合と同様に.T,y方向にL個のサイトからなる全格子点数が

N-L2(格子定数-1)である2次元正方格子を考える･正方格子上の3-軌道Hubbard模型のハ

ミルトニアンは次式で与えられる.

71--∑∑∑環 aLisan'ajs-P∑∑aLisanisna乞,∫β ntS

十U∑ali↑aniTalilanil･ 言U'∑ ∑ aLisanisaL,･S,anjs′ni ni≠jss′

･喜J∑∑aLisal,･S′anis,anjs十･iJ′∑∑aLisalis,an,･sJan,･s
ni≠3'ss′ ni≠js≠S′

(10.1)

ここでaLisはサイトn-(nl,n2)に軌道i-dyz,dzx,dry,スピンS-†鳥を持つ電子の生成演算子
である･aは最近按つなぐベクトルでa-(1,0),(0,1),(-1,0),(0,-1)である･私 はα方向にそっ
ての最近按サイトの軌道itjの間の飛び移り積分である.U(U′)は軌道内(軌道間)クーロン相互

作用,Jは軌道間の交換相互作用,J′はペア飛び移り積分である･3個の原子軌道関数dyz,dzx,dry

はr-(.T,y,I)とすると

4,1(r)-dyz-I(r)yz

¢2(r)ニーdzx- -I(r)zx

¢3(r)-dxy-I(r)xy

(10.2)

ここでJ(㍗)は球対称な関数である.ここで¢2の定義で-を付けたのは ¢1,¢2が表10.1にある

D4hのEg表現の基底になるようにするためである･すなわちi-1,2,p∈D4hに対して

2
p･¢i(r)≡Qi(p-l･r)-∑¢,･(r)D5㌘g)(p)

3'-1
(10.3)

が成り立つ.ここでか(E9)(p)はpに対応するD4hのEg表現の表現行列である.また¢3(r)はD4h

のB2g表現に属する軌道関数である･

運動量表示を得るため次のフーリエ変換を行なう.

a,Ths-義 写 eih'naL s

ajks-浅写e-ih'na-js

aLjs-義写e-ik'na,tたs

a-js--&写eik.najks
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表 10.1:D4hの偶(g)既約表現行列

既約表現 Alg A2g Blg B2g Eg

E 1 1 1 1 ( 三 ;)

C4+I l l - 1 -1 (告)

C4-I l l -1 -1 (_01:)

C2Z ･ pl l l (-.1_Ol)

C2x i -l l -1 (:_01)

C2y 1 -l l -I (-.1:)
C2α 1 -1 -l l (冒:)
Ip∈D4h(p∈D4)に対する行列はp∈D4に対する行列に等しい.

となる･ここでkについての和は第1ブリュリアン域についての和である.(10･5)を(10.1)に代入

すると運動量表示によるハミルトニアンを得る.

71-∑∑∑(-tij(k)-p6ij)afksajks
A t'j s

･去∑∑∑ (ik･qs,nk'S'lVIjks,-k'･qs/)atTk.qsa£h′S,amh,.qs,ajks
kk′qmjm ss′

ここで

tij(k)

(ik+qs,ik'S′げ Iiks,ik′+qs′)

(ik+qs,jk'S'lVliks,jk'+qs')

ー 5 4 1 -

∑
α

b
lⅣ
伊
I.肌

TL

T＼

I

Cia.k環

i≠j'

(10.6)
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(ik･qs,jk,S,昭 jks,ik,+qs,)-去, iij′

(ik･qs,ik,S,IVrjks,jk/+qs,)-芸, iij,
(ik+qs,nk′S′lVljks,mk'+qs′)-0, 上記以外の場合

である.系の対称性の群を第7章の(7･8)(その2p･233)と同じ

Go-PxSxR

で与えられると考える.ここでPは2次元正方格子の空間群で

p-L(el,C2)D4h-LoD4h

で与えられる.ここでLo-L(el,e2)であり,ベクトルn-nlel+e2n2に対応する

並進T(n)∈L(el,e2)の〈aLis,antis)への作用は

T(n)･aLus-arm.n)is
T(n)･amis-a(m+n)is

で与えられる,

p∈D4hのくaLis,amis)への作用は

p･(aと13,aL2S)-(a(tp.n)1S,a(tp.n)2S)DEg(p)

p･aL3,S-XB29(p)aEp.叫3s

p･(anl"an2S)-(a(p.n)ls,a(p.n)2S)DEg(p)

p･an3,S-XB29(p)a(p･n)3S

(10.7)

(10･8)

(10･9)

(10.10)

(10 ･11)

である.ここでが 9(p)はpに対応するEg表現の表現行列であり,xB2g(p)はpに対応する

B29表現の表現行列(指標)である･第7章で取り上げた拡張Hubbard模型でのD4hの作用

(7･11)(その2p･234)の場合とは異なり,原子軌道関数がdyz,dz｡,dxyであるため,D4hの作用に対

してDEg(p),xB2g(p)が掛かっていることに注目されたい.

単位ベクトルnの周りの角0のスピン回転u(n,0)∈Sの〈aLis,amis)への作用は2

2

u(n,a)･aLis-∑ (u(n,0))sJsaLis′β/=1
2

u(n,o)Iamis-∑ (u(n,0))S+′samis′
β/=1

a -(E,i)

で与えられる.

Rは時間反転の群で

2u(n,o)の具体的な表式は (7.13)(その2p.234)参照
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で定義される･3時間反転 tの〈aLis,amis)への作用は

i･(caLiT)--C*aLil

t･(caLil)-C*aLiT
i･(camiT)--C*amil

t･(camil)-C*amiT

である.ここでCは複素数である.

Goの〈alks,aiks)への作用は,第711節(その2p･232)と同様にして,次の表式を得る.

T(n)∈Lo,p∈D4h,u(n,0)∈S,L∈Rに対して

T(n)･a,ths-e-ik･na,T･ks
2

p･atTks-∑DEg(p)jia,t･(p.良)s
i-I

p･a去ks-XB29(p)at(p.k)s2
u(n,o)･a3Ths-∑u(n,0)S,saさhs′

s/=1
i･(calkT)ニーC*aI(_k)l

i･(caIkl)-C'aI(_A)T

が成り立つ.

T(n)･ajhs-eih'najhs
2

p･aiks-∑D,3g(p)a](p.k)si-1,2
)'-1

p･a3ks-XB29(p)a3(p･た)s2
u(n,o)･aiks-∑u(n,0);′saiks,β/==1
t･(caikT)--C*ai(-A)l
t･(caikl)- C*ai(-k)T

(10.14)

(10.15)

正常状態からの2次相転移はCoの既約表現で規定され,その転移より生じる状態は固定点部分

空間が1次元となる固定部分群4より求められる.

Goの既約表現は

Go-P㊨豆P⑳良レ (10.16)

で与えられる.ここでp-0,1,I/-1,2である.第10章ではPの既約表現としてオーダリングベ

クトルkがr点(k-Q｡≡(0,0)),M点(k-Ql≡(7T,7T)),X点(k-Q2-(7T,0),Q3-(0,7T))

を持つ既約表現のみを考える.

10.2 一般的諸公式

第10.2節ではオーダリングベクトルkがr点,M点,Ⅹ点の場合の対称性の破れた状態につい

て成り立つ,SCF条件,自由エネルギー,格子点nにおける電子密度行列,スピン密度行列の一般

的な表式を求める･ここで扱う最も一般的な平均場ハミルトニアンは(8.3)(その2p.266)を拡張

した

3 3
Hm-HK+∑∑∑∑∑増 (k)aI(k.Ql)sJsAs′ajks′ (10･17)

l-0 ij 入-0ss/ た

3第 10章では超伝導状態を考察しないのでグローバルゲージ変換は省略した.

4このような固定部分群は軸性 (axial)固定部分群と呼ばれる31)

ー 5 43 -
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で与えられる.ここで

HK-∑∑∑(-ti,.(k)-p6ij)afksajks
たijLi

であり,堵 (k)はHm のエルミート条件より

増 (k+Ql)I-堵 (k)

をみたす･p!,)(k),i,2'-1,2,3,I,A-0,1,2,3を次式で定義する･

榊 )-去∑ (a3(k.Ql,saiks,)JsAs′ssr

命題8.1,命題8.2(その2p.268)の場合と同様にして

pi,)(k)～-pi･!(k十Ql)
3

(ail(A.Q,)saiks′)-∑ Js',sP!,)(k)入=0
が示される.(8.24)(その2p.269)を拡張してつぎの記号を導入する.

Wilnjm(k,A/)-2(ik十QIS,nk′sIVIjks,mk′+QIS)
-(ik+QIS,nk'sIVLmk'+QIS,jks)

yilnjm(A,k/)--(ik+QIS,nk'sIVImk'+QIS,jks)

(10･7)を使うとi≠jに対して

wiliii(k,k,)-; Yiliii(k,k,)
wi,･i,(k,k,)-誓 yilji,･(k,k,)

wiijj(k,k′)-芸 yilij,(A,k′)

wilj,i(k,k/)-空 詳 yil,･,･i(k,k,)

UⅣ
J
Ⅳ
JI
Ⅳ

U l

Ⅳ

(10･18)

(10.19)

(10･20)

(10･21)

(10.22)

(10.23)

wilnjm(k,k')-0 Yilnjm(A,k′)-0上記以外の場合

を得る.

命題8.4(その2p.271)を拡張した次の命題が成り立つ.

命題 10.1.次の等式が成り立つ.

去∑∑lik+QIS,nk'tIVljks′,-打 Qlt/]qsO′sJtO,iss/tt/
-2(ik+Ql†,nk'†lVljk†,mk′+Ql†ト (ik+Ql†,nk′†lVlmk′+QIT,jk日

吉∑∑ lik+QIS,nk/iIVIjks',-k'･Qlt']CSA,sJきtss/tt/
--(ik+QIT,nk'TLVLmk'+QljT,kT),A-1,2,3

去∑∑lik+QIS,nk/iI畑 ks',-k/･Ql-i/]JsA,sJtetss/tt/
-0,〝≠入
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証明.命題8.4(その2p.271)と同様に証明できるので省略する.

命題10.1を利用すると第8.1節と同様の方法で次のSCF条件を得る.

xliS(k)-∑∑ wtlnjm(k,k')pm(k′),I-0,1,2,3
k/mn

綾 (k)-∑∑Yifnjm(k,k/)pen(k′),i-0,1,2,3,J1-1,2,3
良/ mn･

自由エネルギーEHFは(8.52)(その2p.274)に対応して

FHF-∑∑2(-tij(k)-p6i,･)p,Qt9(k)
k i3' 3
･去∑∑∑wilnjm(k,A,)pE･S(k)pe n(k/･Ql)kk/iJnml-0
33

･妄∑∑∑∑yiln,m(k,瑚 (k)pun(k,IQl)たh/i3mnl-0/J-1
･去∑〈fjlogfJ･･(1-fj).og(1Jj))∫

で与えられる.

境 (i,p-0,1,2,3)をつぎのように定義する･

堵-妄∑離)-孟∑∑(a,I(A+Ql)saiks′)JsPs′
fc k ss/

以後i,j成分を境とする3×3行列をRIpと記す･

境-孟∑∑(a,I(k十Ql,saiks,)JTs′たss′
孟∑∑(ai･Ksai(K.Q,,S′)J:S,
K ss/

品妄言(局(K･Ql,S,aJ･-S)t)J:S′

品妄言 (af(K+Ql,S,ajKs))*(JT,S'*
-(堵)*

(10･24)

(10･25)

(10･26)

(10･27)

が成り立つ.ここで2番目等号はK-k+Qlと置いた.従ってRIpはエルミート行列である.

(1O･23)よりWilnjm(k,k/),Yilnjm(k,k′)はl,k,k′に依存しないので

叱 ,･m(k,k')-Winjm, Yilnjm(k,k')-Win,･m

と記すことにする.そのときSCF条件(10.24)は

堵(k)-堵-N∑ win,･mRRn,i-0,1,2,3
T77,a

堵 (k)-痩 -N∑ Yinjm鴎 いl-0,1,2,3,〟-1,2,3
rTt'Tt

- 5 4 5 -
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となり堵 (k)はkに依存しない･また自由エネルギー(10･25)は

FHF-∑2(-tij(k)-p6ij)p,QP(k)
k
3

･去N2∑∑win,･-聯 ‰ijmnl-0
33

･去N2∑∑∑yinj-RL･?Rkn
りmnl-0p-1

･去¥ 〈fjlogfJ･I'1-f3･'log'1-fj'

(10,30)

となる･サイト- における密度行列Dss′(-)-(D,?,!,I(-)(i,j′-1,2,3))を次のように定義
する.

D,5,5,I(-)-(ak′S′amjs)

命題8.3(その2p.269)と同様にしてオーダリングベクトルをr,M,X点に限ると

(a三,k,S,ajks)≠0
が成り立つのは

k'-kiQl, I-0,1,2,3

の場合に限られる.フーリエ逆変換(10･5)を使い,(10･32),(10･33)(10.21)を考慮すると

D,!,?,I(-)-妄∑e-ih'･-eik･-(a,I,tv a,･ks)
k/k3
-妄∑∑e-iQl･-(a三′(k.Q,,S,a,･hs)hl=033
-妄∑∑∑ e-iQL･-qŝS,p与3･,(k)
k l=0 =̂0
3 3

-∑∑e-iQl.mJsAs′RL･3,l=0̂=0
を得る.すなわち

3
Dss′(-)-∑e~iQl.mJŝS′Rl入

J,A-0

これより

3
D,T,I,(m)-∑e~iQl.m(RS･O,･′+Ri･3j,)J=0
3

D,1,I,(m)-∑e-iQl'm(RL･oi,-Ril3j,)J=0

- 5 46 -
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3

DTT(-)-∑ e~iQl'm(R10十Rl3)～=0
3

Di上(-)-∑ e~iQl'm(Rl0-Rl3)J=0

すなわち

(10･37)

を得る.

9∈G｡のRIpへの作用を次のように定義する.

(g･Rlりi,.-品∑ ∑ ((g-1Ia3(k.Ql,S)(9-1･aiks′)) *̀)JsPs′ (10･38)
A ss/

ここでX(*)はgが時間反転tを含む群の元であるとき,xの複素共役を取ることを意味する.定

理6.3(その2p.228)よりgが状態の固定部分群に含まれているとき,

g･RIp-Rip

が成り立つ.この9不変性によってRIpの標準型を定めることが出来る,

スピン回転u-u(n,0)∈SのR10への作用は

(u･R10)ij-品∑∑ ((u-1Iai･(A.Q,,S)(u-1･aiks′))qsOs,たss/

一品∑∑((∑(ul tsa,I(A.Q,)i)(∑(u-1)t･,S,aikt′))qsOs,Ass/ i i/

-孟∑∑(a,f･(k.Q,)taiht,)∑(u-1)ts(u-1)三t′たtt/ S
1
2Ⅳ
-R!,Q

∑∑(a,I(A.Ql)taiht′)JtOt,お出/

すなわち

u(n,o)･R10-Rl0

を得る.〟-1,2,3の場合

(u･Rlqi,･-孟∑∑((u-1･ail(A.Ql,S)(u-1･aiks′))J!S′kss/1
2Ⅳ
1
2〃
1
2Ⅳ

∑∑((∑(u-1)tsai･(A.Q,)i)(∑ (u-I)芸,S′aikt′)JEs,kss/ i i/

∑∑(ail(k.Ql)taikt′)∑(㌦ )tsJ:S′(u-1)三′t′
た tt/ ss/

∑ R(n,-0)p,p∑ (ai,(k十Ql)taikt′))JS',
FL/ tt'

∑R(n,-0)pJp境′p'

- 5 47-
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を得る.4番めの等号は(7.104)(その2p.250)を使った･R(n,0)は(7.102)(その2p.249)で与え

られる3次元回転行列である.(10.42)より

u(n,o)･Rip-∑R(n,-0)p,pRIp'
/LJ

を得る.

p∈D4hのRIpへの作用を考える.

D(p,- (軍 靴 ,;(p))

と置くと(10.15)より

p-1･ai･ks-∑D,I,i(p~l)a,T′(p-1･た)sj/
が成り立つ.したがってp∈D4hにたいして

(10.43)

(10･44)

(10･45)

(p･RIM)ij-蒜∑∑ ((p-1･a,I(k.Ql,S)(p-I･aiks,))JsPs′
A ss/

一品∑∑((∑Dj′j(p-1)a,t,(p-i.k十p-1.Ql,S)(∑Di,i(p-1)ai,(pl1･k)S′))JsPs′
k ss/ i/ t′

左石吉 Dii′'p-1'(a,I,(p-1･k･p-1･Q,,sai,(p-1･k,S′)JsPs,Dj,i(p-l'

-∑Dii,(p)Rf,p;111)pD,I,,･(p)
i/3'/

p･RIM-D(p)R(p-1.I)pDl(p)

が成り立ち

(10･46)

(10･47)

を得る.ここでか(p)が実直交行列で

Dfi′(p-1)-D37,1(p-1)-Dii,(p), Dj′j(pl1)-D,t,] (10･48)

であることを使った.また(p-l･l)は

p-1･Ql主Q(p-1･l)

で定義される.たとえばp-C2aの場合

となり

(10.49)

p-1･Q｡主Q｡,p-l･Ql主Ql,P-1･Q2=主Q3,P-1･Q3主Q2 (10.50)

(C2a･0)-0, (C2a･1)-1, (C2a12)-3, (C2a･3)-2 (10･51)

1548-
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である.

T(m)∈Loに対して

(T(m)･RIM)ij-孟∑∑((T(m)-1･a,I(k十Ql,S)(T(-)-1･aihs′))JsPs′ねss/

- eiQl･- 品∑∑(a,i(A.Ql,saiks′)qsPs′
k ss/

-eiQl'm堵

すなわち

T(m)･RIp-eiQl'mRIp

を得る.

t∈Rに対してL-1=-iを考慮すると

(i･Rl0)i,.-品∑∑ ((-i･a,I(k.Ql)S)(-i･aiks,))'JsOs,
A ss/

一品∑i((i･a,+(k.Ql,T)(i･aik↑))*+((iIa,I(A.Ql,↓)(i･aikl))*〉
k

孟∑ くくa,t･(_k.Ql,lai(-A,i)*十(ai･(_k.Ql,Tai(_k,T)辛)
A

-(昭)*

となり

t･R10-(Rl0)I

を得る.ここでオーダリングベクトルの同値性 -Ql主Qlを使った.同様にして

l･RIpニー(Rip)* (FL-1,2,3)

を得る.以上をまとめるとu(n,0)∈S,p∈D4h,T(m)∈Lo,t∈Rにたいして

u(n,o)･R10-R10
3

u(n,o)･R Ip-∑R(n,-0)p,pRIp′,(p-1,2,3)
/L'-1

p･RIM-D(p)R(pl1･l)pDf(p)

T(m)･RID-eiQ''mRIp

t･R10-(Rl0)*

i･RIpニー(RIp)*,(FL-1,2,3)

となる.
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ここで (10.57)の変換で後でよく使う場 合を具体的に求めておく･

＼J0
0

1
HH

O
一

〇

1
一

〇

〇

/
/
し
ニーれ川一二2C

nl
川U
か

＼J

1

0

0
一

0

1

0

1一

〇

〇

/
/
し
ニーnu"ど2C

n

l
U
か

刀(C2∬)-

D(C2a)-

＼
Jo
〇
一1

日
叩

0

t

0

1

0

0

/
し

＼
J0

O

1

1

0

0

0

1

0

/
/
し

を考慮するとD((C2i)-1)-D(C2i)I-D (C 2i)(i-x,y,a)であるので (10･57)より

C2Z･RIp -

C2x･RIp-

C2y･Lip -

C2a･RIJJ-

(

(

(

(

R(172Z'l)p Ri冒2Z'l)～

R好2Z'l)p 境 2zll)p

-RSf2Z'l)p -Rと冒2Z'l)～

R(172;'l)p -R(1冒2〇'l)p

-境 23'l)p REg2〇●l)～

- RSf2才'l)～ Rと冒2T'l)～

R(172y'l)p - R(1g2y'l)p

-境 2y'l)p RtE2y'l)p

RSf2y'l)p -境 2y'l)p

R雷2a'l)～ R皇72a'l)p

R(1g2a'l)～ R(192a'l)～

穫 2a'l)～ R皇子2a'l)～

を得る.

u22 ,u2ガ ,u2y に 対応する 3次元回転行列 R(e3 ,〟),R(e l ,7T),R (e2,7T)が

R(e3,7T)-

R(el,7T)-

R(e2,7T)-

一1

0

0

1

0

0

一1

0

0

′

/

し

(

′
/

し
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＼ー

ノ
＼
J

o

o

1

o

O

一1

0

〇

一ー

p
nH一
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でありR(ei,-7T)-R(ei,7T)であることを考慮すると(10.57)より

u2.T･Rl0-R10)u2x･R11-Rll)u2x･R12--Rl2,u2x･Rl3--RIB

u2y･R10- Rl0, u2y･R11- -Rl1, u2y･R12-Rl2,u2y･Rl3--Rl3 (10.61)

u22･Rl0- Rl07 u2Z･Rl1- -Rll, u22･Rl2- -R12) u2Z･Rl3- R13

を得る.また次の関係も容易に示される.

T(m)･RO,p-RO,p

T(el)･RIFL--Rュp, T(el)･R2p--R2FL, T(el)･R3FL-R3p

T(e2)･RIp--Rュp, T(e2)･R2p-R2p, T(e2)･R3p--R3p

T(el+C2)･RIp-RIp, T(el+e2)･R2p--R2p, T(el+e2)･R3p--R3p

i･Rl0-(R10)*, i･RIp--(RIM)*(FL-1,2,3)

tu2y･RIv-(RIv)* (〟-0,1,3), tu2y･Rl2--(Rl2)I

(10･62)

10.3 Goの既約表現

(10･23)よりWinim(A,k'),YiLjm(k,k')はl,A,k′に依存しない･SCF条件(10･29)を考慮すると,
務 (k)iまkに依存しない･従ってGoの既約表現を考察する場合,その変分空間である表現空間

WHFとして

wHF-i∑ (aと十Qlisah,･S′+alhjs′ak.Qtis),∑(ialk十Q,isakjs′-iaiis′ak.Qlis))R (10･63)
た h

を考えておけばよい･ここで〈A,B,･-,)RはA,B,I-,を基底とする実数を係数とするベクトル

空間である･WHFを表現空間とするオーダリングベクトルがr点Qo-(0,0),M点Ql-(7T,7T),
Ⅹ点Q2-(7T,0),Q3-(0,q)を持つGoの既約表現を考察しよう.これらは

eLrj,～,〟)-i(r3')㊨S(～)㊧良(U)

etMj,p")-i(M3')⑳豆(p)㊤良(U)

etxT,P")-i(X7)㊤宮(p)②良(〟)

(10･64)

と表される.ここでき(p),p=0,1は第7A節(その2p.249)で述べたスピン回転群Sの既約表現

である.良(〟),〟-0,1は命題7.7(その2p.255)で述べた既約表現である.ここでは超伝導状態を

考えないので,〟-2の場合は考察しない.

pr'',pM3'はオーダリングベクトルがr点,M点のPの既約表現でありJはD4hの既約表現
A19,A2g,･･･,等でラベルされる･その表現行列は(7･90)(その2p･246)で与えられる･すなわち

p∈D4h,T(n)∈L(el,C2)に対して

p(rj)(pT(n))≡D(rj)(pT(n))-d(i)(p)

j,(Mj)(pT(n))≡D(Mj)(pT(n))-e-iQl･-a(i)(p)

ここでd(i)(p)はD4hの既約表現行列である.

f･(Xj)はオーダリングベクトルがⅩ点のPの既約表現で,次の命題で与えられる.
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命題 10.2.X点のオ ーダ リングベクトル k-Q 2- ('T,0)を持 つ p -L(e l,e2)D 4hの既 約表現

行列は次式で与え られる･p∈D2h,T(n)∈L(e l,C2)に対して
D(XT)(pT(n))-

D(XT)(C2aPT(n))-

(

(

x(7)(p)e~ iQ2･n 0
o x(7)(C 2aPC2a)e-iQ3･n

o x(1)(C 2aPC2a)e-iQ3･n
x(7)(p)e- iQ2･n 0

(10･66)

ここで x(7)(p)(p∈D2h)はD2hの既約表現 (1次元表軌 Ag,B lg,B2g,B3g等)の
指標(表8.1(その 2p･281)を参照)を表す.
証明･例 7･1の表7･1,定義7･2(その2p･244)よりオーダリングベクトルk-Q2-(7T,0)の小群

はPl(Q2)-L(el,C2)D2hである･定理7.3(その2p.245)よりPl(Q2)の既約表現は

p∈D2f"T(n)∈L(el,e2)に対して

D(Q27)(pT(n))- x(7)(p)e-iQ2.n (10･67)

で与えられる.一方

p -D4hL(el,e2)-D2hL(el,e2)+C2aD2hL(el,C2) (10.68)

が成り立つので,Pの既約表現は定理3･7(その 1p･541)を使ってD2hL(el,C2)の既約表現より誘

導表現として求めることが出来る.p∈D21"T(n)∈L(el,C2)に対して

(C2a)-1-C2a,(C2a)-1pc2a-C2aPC2a∈D2h

c2-alT(n)C2a-T(C2a･n)

C2-alpT(n)C2a-C2-alpc2aC2-alT(n)C2a-C2aPC2aT(C2aAn)

D(Q27)(C2-alpT(n)C2a)-D(Q27)(C2aPC2aT(C2a･n))

- x(7)(C2aPC2a)e-iQ2･(C2a･n)

- x(7)(C2aPC2a)e-i(C2a'Q2)･n

- x(↑)(C2aPC2a)e-iQ3･n

C2a･Q2-Q3

Q2･(C2a･n)-(C2a･Q2)･n-Q3･n

に注意すると

を得る.これより

となる.ここで

(10･69)

(10.70)

(10･71)

(10･72)

を使った･従ってD(Q27)(C2jpT(n)C2a)とD(Q27)(pT(n))は同値でない表現である.したがって

定理3･7(その 1p･541)の(a)の場合に相当し対応するCoの表現は(10･66)になる. ■
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表 10.2:WHFにおけるP,S,Rの既約表現行列

群 既約表現 備考

P i,(r･j)(pT(m)) - dj(p) p∈D4h

f･(M,i)(pT(m)) - d(i)(p)e-iQl･m peD 4h

押 '(pT(-)) -(,Ỳ7'(p)e.~iQ2㌦ ("(C2aPCO2a,e-iQ,･- ) p∈D2h

p'x･7)(C2aPT(-,) - (x(7)(p,2-iQ2･- X̀7)̀C2aPC2a)e~iQ31m) pED2h

s g(0)(u(n,o)) = 1 u(n,0)∈S

g(1)(u(n,o)) - R(n,0)

R 良(0)(i) - 1 t∈R

良(1)(i) - -1

(1)d(i)はD4hの既約表現行列.

(2)x(7)(p)はD2hの既約表現の指標
(3)Ql-(7T,7T),Q2-(7T,0),Q3-(0,7T).
(4)T(m)eL(el,e2)
(5)R(n,0)は(7.102)(その2p.249)で定義されている

(6)Pはkベクトルがr点 ‥k-(0,0),M点 ‥k-(7T,7T),Ⅹ点 :k-(7T,0)の既約表現を記した.

Coの既約表現

ebA･p･U)-i(A)⑫菖(p)㊤良(U)

のWIiFにおける表現基底をh(A,p,U)rn,A,1とする･ここで

A-Ilj,Mj,Ⅹ7, m-1,･･･,lAJ

〃-0,1 人-1,-,回

(10.73)

(10･74)

U-0,1

でありtA=伸 まI,(A),宮(p)の表現次元である･ そのときp∈D4h,T(m)∈Lo,u(n,0)∈S,i∈R

に対して

pT(-)u(n,0)i･h(A,p,〟),n,A,1
困 l〃l

-∑∑it?,)m(pT(m)融 ま(u(n,o))(-1)レh(A,p,〟)m′,入′,1 (10175)
m/=1̂ /=1
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が成り立つ.表10.2に第10章の議論に関連するP,S,Rの既約表現行列をまとめた.

wHFは空間反転Iに対して偶(gel･ade)表現に属するものだけであるので,P(rj)⑳ 宮(p)㊤良(〟),

p(Mj)⑳S(p)㊤良(U),P(X7)⑳首(p)⑦良(〟) に対するj,7は偶表現のみを扱う･すなわちjはD4h

のAlg,A2g,BID,B2g,Eg,TはD2hのAg,B19,B2g,B39のみを扱う･以下これらの各場合の WHF

における基底と固定部分群を求める･各既約表現の中の若干の固定部分群について詳しく考察し,

電子の占有原子軌道とその占有数を求める,

10.4 r点非磁性状態

r点での非磁性状態に対応するGoの既約表現は

甜j,0")-p(rj)⑳宮(0)⑳良(U)
である.pT(m)u(n,0),pT(m)u(n,0)tに対して

琉rj,0･U)(pT(-)u(n,0))-a('')(p)㊨ll㊨ll

甜 3',0･V)(pT(m)u(n,0)i)-(-1)Vd(i)(p)㊨ll⑳ll

(10.76)

(10.77)

となり,表現次元はD4hの既約表現3'の次元FjFになる.ここで11は1次元の単位行列である.こ
れらの WHFでの基底は第3･4節(その1p.546)の射影演算子の方法によって求められる.その結

果を表10.3に示す.甜'',op)の固定部分群は第8章(その2p.266)と同様な方法で求められる.こ

れらを表10･4にまとめた･r点非磁性状態の固定部分群はすべてLo,Sを含む･T(el),T(e2)∈Lo

とu2x,u2y,u22∈S不変性と(10･61),(10･62)よりRErでゼロでないのはRt9,9(i,i-1,2,3)だけ

である･以下表10･4のうち,例として固定部分群G(rA19,0,0),a(rEg,0,0)2,a(rE9,0,1)2の場

合を取り上げる.

10･4･1 a(rAlg,0,0)状態

この状態の固定部分群はG(rAlg,0,0)-D4hLoSR- Goである.C2Z,C2x,C2a∈D4h不変性

と(10･59)より

堵 -R22, および 堵 -0, iijの場合

が得られる.ROOはエルミート行列であるので

BOO=

(

＼
J0

O
'.nU

O

α
0

α
0

0

を得る･ここでa-RY?-R崇,a-R30gは実数である･(10･37)よりT(m)∈Loに対して

D††(m)-Dll(m)- Ro°-
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表 10.3:WHFにおける甜j･Op)の偶 (9)既約表現の基底

Goの既約表現 WHFにおける基底

etrAlg･0,0) h(rAlg,0,0)i,1,1-∑∑ (a王たsalたS+a主たsa2hs)ks

h(rA19,0,0)2,1,1-∑ ∑ a吉良sa3ks
h s

甜 A29,0･l) h(rA29,0,1)1,1,1-∑∑(iaTlksa2ks-ia!ksalks)良s

甜 B19,0･0) h(rB19,0,0)1,1,1- ∑ ∑ (aTlhsalhs-a圭ksa2ks)
良 s

甜 B29,0,0) h(rB29,0,0)1,I,1-∑ ∑ (aTlたsa2ks+a主ksalks)
た S

甜 E9･0,0)

h(rEg,0,0)I,1,1-∑∑(a…たsa3ks+aTh3sak2S)
たs

h(rEg,0,0)2,1,1-∑∑ (atlksa3ks+a主h3salたS)ks

甜 E9,0･1)

h(IIE9,0,1)1,1,1-∑∑ (ia!hsa3ks-ia!ksa2hs)ksh(rEg,0,1)2,1,1-∑ ∑ (iaihsa3hs-ia!ksalks)
k s

を得る･表10･5にG(rA19,0,0)状態の占有軌道とその占有数を示す･縮退した原子軌道

*1-¢1,472-¢2が等しい占有数 aを持つことに注目されたい.平均場ハミルトニアン Hmは

(10･17)より

Hm -HK+∑∑ 〈α(aTlhsalhs+a主hsa2ks)+βa主ksa3ks)
A s

で与えられる.ここでα,βはSCF条件(10.29),(10･23)より

α-瑠- xT,-(U+2U′-J)a+(2U′-J)b
β-xSo3-2(2U′-J)a+Ub

で与えられる.この状態は正常状態で対称性を全く破らない状態である.

10･4･2 G(rEg,0,0)2状態

この場合の固定部分群は

G(rEg,0,0)2-C2ahLoSR
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表 10.4‥琉rj･Op)の固定部分群と固定点部分空間

既約表現 固定部分群 固定点部分空間

甜 A19,0,0) a(rA19,0,0)-D｡hL｡SR (h(rA19,0,0)I,1,1)R

甜 A29,0,1)a(rA29,0,1)-MxC｡hL｡S (h(IIA｡9,0,1)1,1,1)R

甜B19,0,0)a(rBlg,0,0)-D2hL｡SR (h(rBlg,0,0)1,1,1)a

甜 B29,0,0)G(rB29,0,0)-D2ahL｡SR (h(rB29,0,0)1,1,1)R

etrEg,0･0) a(rEg,0,0)1-C2xhL｡SR (h(rEg,0,0)1,1,1)a

G(rE9,0,0)2-C2ahLoSR (h(rEg,0,0)1,1,1+h(rEg,0,0)2,1,1)R

甜 E9,0,1) G(FE9,0,1)1-MzC2xhL｡S (h(IIE9,0,1)1,1,1)a

G(rEg,0,1)2-MzC2ahLoS (h(rEg,0,1)1,1,1+h(rEg,0,1)2,1,1)R

D2ah-〈E,C2Z,C2a,C2b,I,IC2Z,IC2a,ZC2b)

C2xh-(E,C2x,I,IC2x)

C2ah-(E,C2a,I,IC2a)
Mi-(E,iC2i)

表 10･5:a(rAlg,0,0)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m †1 両-¢1 α

m †1 472-4)2 a

- †1 4)3-4,3 b

a-RYY-B冒冒,b-RgS

である.t不変性と(10.62)よりROOは実行列である.C2a不変性と(10.59)より

C2a･ROD-
03
03
03

0201
03

月
R
R

O101
01

0201
03

月
R
CC

0202
02

0201
03

月
R
C<

=ROO=
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＼｣0303
03

0102
03

月
R
CE;

0202
02

0102
03

月
R
R

O101
01

0102
03

月
R
R
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を得る.実かつエルミート行列であることを考慮するとROOはつぎのように書けることがわかる.

＼JTα-α
,,o

C

α

d

α
C
♂

′/し
こ
O
O

R (10･85)

ここでa,b,C,dは実数で

a-瑠 -R22,b-RgO3, C-RY3-増 ,d-R誓-昭 -RS冒-R30g (10･86)

で定義される.(10.37)より

D =DTT(m)-Dil(m)-
(≡

＼
J
♂

Iα
TO

C

α
d

(10･87)

を得る.サイトm におけるの軌道の電子占有状況はD(m)を対角化によって理解できる･Dは次

の直交変換Uによってように対角化できる.

UfDU=E=

ll-

人2-

a十 C十b十V(a十 C- b)2十8d2
2

a+ C+b- (a+C-a)2+8d2

入3-α-C

I
ll.･Tl
-

!L･Ti

･.,..I.I..,I
...,;l∵
.1･

/≡

｢
.一.

-u

0

(10･88)

(10･89)

(10･90)

ここで固有値は

で与えられる.直交行列Uは

ここで

u- i (1+

-- 三 一~

であり,sgn(a)はdの符号である･

a+C-b

a+C-a

ALs- (aLIs,aL2S,aL.3S)
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として

αLw-(αLIs,aL28,aL3S)-ALsU

と置く.すなわち

･Ltjs-∑aLJ･′sUj,,･
j'

･mis-∑ ami′sUi*,i
i/

である･αLsはサイト- で軌道

4,i-∑ 4,,･,U,･′,･
j/

にスピンβの電子を生成する演算子である.このとき

(αLLJsαmis)-∑U!i,(aL･′sami′S)Uj,i
i/i/
-(UIDU)ij-(E)ij-6ijAi

が成り立つ.これは原子の軌道

ゆ1-¢lUll+¢2U21+¢3U31

秒2-¢lU12+¢2U22+¢3U32

(10.93)

(10･96)

(10.97)

(10･98)

ゆ3-4)lU13+¢2U23+¢3U33

における電子の占有数が 入1,人2,人3となることを示す･表 1016にG(IIE9,0,0)2状態の軌道とその

電子占有数を示す.4,1,¢2,4,3の原子軌道が再編成されて4)1,ゆ2,4,3となり,占有数もそれぞれが異

なることに注意されたい.*1,4,2,由がC2a∈C2hに対して次の対称性を持つことに注目されたい.

C2a･471-471

C2α･¢2-¢2

C2a･ゆ3--473

10.4･3 G(rE9,0,1)2状態

この場合の固定部分群は

G(rEg,0,1)2-(E+tC2Z)C2ahLoS

である.固定部分群がC2aを含むことおよび R OOのエルミート性を考慮すると

瑠-R22
R?2-堵-(RY20)*-(堵)辛
RYg-RO2g-(RO3?)*-(R320)辛
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表 10.6‥G(rE9,0,0)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

- ↑↓ 01-等 uQl･撃 uh +wQ3 ^1

- ↑↓ 02-撃 wQl･撃 wQ2-uQ3 人2

- TJ *3-去¢1一 義¢2 人3

u-# 1.仰 )喜,W-# 1-両 =こ 評 両 )喜
a+c-b a+c-a

入 1 = a'C'b'V(alc-b)3十8d2, 人2- 叶 C十も-I(㍗ -b)2'8d3, 人3-a-C2 2

a-昭-R芸,b-昭,C-R92-RgT,d-R謂-堰-R㌍-RS20

が示される.iC22不変性と(10.59)と(10.62)より

tc 2Z･ROO-i(C2Z･ROO)-t･

仁 020202010203月RR

(
増 R?20 一昭
R29 R220 -R203
-Rg? -Rg星 RO32

(Rg3 ) * -(R e§)辛
(R202)* -(R23)*
-(R崇)* (R33)*

三三二 コ

(10･102)

を得る.これより昭 ,RY2,R2号,昭 ,R馴 ま実数 で,Rg3,R203,昭 ,R 302 は純虚数である･これと

(10.101)を考慮する と

ROO- (_:id _:id EbS )

を得る.ここで実数a,a,C,dは

a-瑠-R22,b-RgS,C-R?20-昭,id-R?3-R23

で定義される.(10.37)よりT(m)∈Loに対して

D =DTT(m)-Dil(m)-
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表 10･7:a(rEg,0,1)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m ↑↓ Ql-撃 主uQl+撃 uQ2-iw¢3 人1

- ↑↓ 02-撃 wQl･繋 船 再uQ3 人2

- Tl Q3-# 1-# 2 3̂

u- # 1+∨乍花市 扇す)喜,W-i;(1-､/存[こ石戸両 )喜
a+c-b a+c-b

入1- 叫 十b'∨雫 平 面 ,12-a'C'b一甲 ,13- a - ｡

a-昭 -R芸,b-昭 ,C-昭 -R訳,id-R?30-Rg30-一昭 -一昭

を得る.Dの固有値,固有ベクトルは

入1-

人2-

a+C+b+～/(a+C-b)2+8d2
2

a+C+b-J(a+C-b)2+8d2

入3-α-C

a+C-b

a+C-b

(10･106)

(10･107)

ここで

であり,sgn(d)はdの符号である･表10･7にG(rEg,0,1)2状態の軌道とその占有数を示す･4,1,4,2,4,3
が次の対称性を持つことに注目されたい.

C2a･ゆ1-ゆ1, tC2Z･4)1- -ゆ1

C2a･ゆ2-ゆ2, tC221472--472

C2a･4)3--473, tC2Z･4)3- 1473
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G(rE9,0,1)2状態は複素軌道を持つ状態である･時間反転対称性が破れた(固定部分群がtを含ま

ない)状態は一般に複素軌道をもつ･表10･4のG(rA29,0,1)状態も時間反転対称性を破った状態

で複素原子軌道を持つ.

10.5 r点磁性状態

I'点での磁性状態に対応するGoの既約表現は

甜 jJ･V)-p(rj)㊧宮(1)㊤良(U)

である.pT(m)u(n.0),pT(m)u(n.0)tに対して

蛮r3'･1･U)(pT(m)u(n.0))-d(i)㊨R(n,0)⑳ll
甜3'･1")(pT(m)u(n.0)i)-(ll)Vd(i)㊨R(n,0)㊨ll

(10.109)

(1 0 .1 10)

となり,表現次元は u･[×3である. WHFにおける甜jJp)の基底を表 10.8に示す.甜jJ,U)
に対応する固定部分群と固定点部分空間は第8.4節(そのp.296)と同様な方法で求められる.そ

の結果を表 10･9に示す.表 10･9の固定部分群のなかでG(rE9,1,1)3,G(rEg,1,0)3以外5のもの

は全てLo,A(C3)を含んでいる.それらの場合 (10･62)によってT(el),T(e2)∈Lo不変性より

RIM,(i-1,2,3)はゼロであり,(10.61)によってu2Z∈A(e3)不変性よりROO,R03だけがゼロで
ないことがわかる･以下表10･9のうちG(rAlg,1,1),a(rEg,1,1)2,G(rE9,1,0)2の場合を考察し

よう.

10.5.1 a(rAlg,1,1)状態

固定部分群は

G(IIAl9,1,1)-(E+ tu2y)D4hLoA(e3)

である.第10.4.1節の場合と同様にC2Z,C2x,C2a∈D4h不変性より

堵-堵-0,i≠jのとき
瑠-R220
堵-R…23

が得られる.lu2y不変性よりROO,R03は実数である･したがって

ROO-(喜用 ,RO3-(喜……)

5この解説ではG(IIEg,1,1)3,a(rE9,1,1)3の場合の説明はページ数の関係で省略する
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表 10.8‥WHFにおける相加 )の偶(9)既約表現基底

G｡の既約表現 WHFにおける基底

甜A19,1,1) h(rA19,1,1)i,A,1-∑∑(atlksalks′+a主ksa2hs′)JŝS′
h ss/

h(rA19,0,1)i,A,1-∑∑a主ksqsAs′a3ks′
h ss/

甜 A29,1,0) h(FA29,1,0)1,A,1-∑∑(iatlhsJsAs′a2hs′-ia!hsJsAs′alhs′)
h ss/

甜 B19,1,1) h(rBlg,1,1)1,A,1-∑∑(aTlksJŝS′alhs′-a圭hsJsAs′a2hs′)
k ss/

甜 B29,1,1) h(rB29,1,1)1,A,1-∑∑(a王ksqsAs′a2たS′+a圭ksJsAs′a2たS′)
た ss/

甜 E9,1,1)

h(rEg,1,1)I,A,1-∑∑(a圭ksJsAs′a3ks′+a主hsJsAs′a2hs′)たss/
h(rE9,1,1)2,1,1-∑∑(aTlksqsAs′a3ks′+a左ksqsAs′alks′)たss/

甜 Eg,1,0)

h(FE9,1,0)1,A,1-∑∑(ia!ksqsAs′a3hs′-iathsqsAs′a2hs′)hss/
h(rEg,1,0)2,A,1-∑∑(iaflksJsAs′a3ksJ-ia!ksJsAs′alks′)hss/

A-1,2,3.
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表 10.9:琉F''･l･U)の固定部分群と固定点部分空間

既約表現 固定部分群 固定点部分空間

甜 Alg,1,1) a(rAlg,1,1)-M(e2)D｡hL｡A(e3) (hl,3 ,1)a

甜 A29,1,0) a(rA29,1,0)-D｡h(E,u23)L｡A(C3)R (hl,3,1)a

甜 Blg,1,1) G(rBlg,1,1)-M(e2)D｡h(u2"E)L｡A(e3) (hl,3,1)R

甜 B29,1,1)a(rBlg,1,1)-M(e2)D｡h(u23,u2x)L｡A(e3) (hl,3,1)R

甜 E9,1,I) G(rE9,1,1)1-M(e2)D2h(u2x,E)L｡A(C3) (hl,3,1)a

G(rEg,1,1)2-M(e2)D2ah(u2x,E)LoA(e3) (hl,3,1+h2,3,1)R

C(IIE9,1,1)3-M(e3)D4h(ulz,u2x)Lo (hl,1,1十h2,2,1)a

甜 E9,1,0) a(rE9,1,0)1-D2h(u22,E)L｡A(e3)R (hl,3,1)R

G(rEg,1,0)2-D2ah(u2"E)Lob(e3)R (hl,3,1+h2,3,1)R

G(rEg,1,0)3-D4h(u4+I,u2x)LoR (hl,1,1+h2,2,1)a

h(rA19,1,1)1,1,3等をhl,1,3等と記した･

A(e3)-(U(e3,0日0≦0≦27T)
M(ei)-(E,lu2i)

D4h(α,β)-〈(E,C4+Zα,C2Zα2,C4-Zα~1)+C2xβ(E,C4+Zα,C2Zα2,C4-2α~1)〉×cI

D2h(α,β)-i(E,C2Zα)+C2xβ(E,C2Zα)チ×CI

D2ah(LW )-〈(E,C2Zα)+C2aβ(E,C2Zα))×CI
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表 10･10‥G(IIAlg,1,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道

rn † 4,lT-¢1

m 1 011-4,1

m † ゆ2T-¢2

m 1 4,21-4,2

m † 涙-¢3

m 1 4,31-4,3

α+C

α-C

α+C

α-C

b+a

b-d

a-R誓-R芸,b-R23,C-R9号-堰,a-昭-R30g

となる.ここでa,b,C,dは実数で

a-堵-R203,a-R30S
c-堵-R20…,d-B冒冒

で定義される.(10.37)よりT(m)∈Loに対して

DTT(m)-BOO+ROB-

DU(m)-BOO-ROB-

(

(

α+c 0

O α+c
O 0

a,-c 0

O α-c
O 0

(10.114)

(10･1 15)

が得られる･表10･10にG(rA19,1,1)状態の占有軌道とその占有数をまとめた･電子のスピン(†,1)

によって占有軌道は変わらないが,その占有数はスピンによって差があることに注意されたい.

10.5.2 G(rEg,1,1)2状態

固定部分群は

G(rEg,1,1)2-(E+tu2y)(E+C2zu2x)C2ahLoA(e3) (101116)
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である.ここでC2ah-(E,C2a,I,IC2a)である.tu2y不変性よりROO,R03は実行列で,(10.59)(p.550)

によってC2α不変性より

瑠-R22, 増-R崇
RT3-増, Rg…-堵
RYS- R203, 璃 -R崇
堵-R33, 堵-R崇

が成り立つ.(10･61)(p･551)を用いると,C2zu2.T不変性より

(C2zu2x)･ROO-C2Z･(u2x･Ro°)-C2Z･ROO-

(C2zu2x)･RO3- C2Z･(u2x･RO3)- C2Z･(-RO3)-

R?2 -R ?3
R23 -R 203

-R39- R320 R 23

これらより

ROO- (喜 喜 汀 RO3- ( ≡ H S )

を得る.ここでa,b,C,dは実数で

a-R 曾?-R 22,b- R崇

C-R T72-R O2?

d-R T3-R O233-堵 -R 323

で定義される. (10.37)よりT(m)∈Loに対して

DTT(m)-B OO+RO3-

DU(m)-BOO-DOS-

＼
J♂

Iα

ln
U

C

α

.〃仙

=B OO

(10･117)

=D OS

(10.118)

(10.119)

(10･120)

(10･121)

DT･†,D1,1は第10.4.2節と同様にして対角化される･a(rEg,1,1)2状態の占有軌道とその占有数

を表10.11にをまとめた.以上のスピン軌道関数は次の対称性を持つことに注意されたい.
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および

表 10.11‥G(rEg,1,1)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

･ 拒 撃 uQl･撃 uh･wQ3

･ Of-撃 uQl+撃 uQ2-W43

I *2T-撃 wQl･撃 wQ2-uQ3

･ 直 撃 wQl十撃 wQ2･uQ3

･↓ 梅-去 ¢1一義 ¢2

右

右

12

12

人3

u-# 1+∨′研 )喜,W-去(i- ～/T訂こ両 房)喜
a*-b a+c-b

入1-a'C'b'V雫 二折 8d2, A｡-a'叫 -ノ李 両 ii表中,A｡-a - c

a-増-R崇,b-昭,C-R謂-増,d-R詑-昭-昭-RS20

C2α･抑 †)-抑 †),

C2a･励 1)-両日),

C2a･4,引†)-抑 †),

C2a･抽 1)-紬 1),

C2a･4)3日)ニー晦日),

C2a･袖 J)ニー*3日),

C2zu23･4,flI)-i4,lil1)

C2zu2x･4,ill)-iOlTfI)

C2zu2x･4,!日)-坤2111)

C2zu2x･励 1)-i4,,TlI)

C2zu22･4,3日)-毎al1)

C2zu22･軸 1)-i4,3日)

tu2y･矧S)-矧S)

(10･122)

(10･123)

ここで Is),(S-I,1)はスピン関数である.表 10.11で興味のある点は,占有数 人1,人2に対応する軌

道関数がスピンの向き (I,1)によって異なることである.これは原子内DODS(DifferentOrbital

forDifferentSpin)状態と考えられる.

10.5･3 G(IIEg,1,0)2状態

固定部分群は

G(IIE9,1,0)2-(E+C2zu2T)C2ahLoA(e3)a

一566-
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である･a(rEg,1,1)2状態との違いはtu2yが=こなるだけである･従って(10･62)(p･551)よりROO

は実行列,R03は純虚数値行列である.(10.119)(p.565)と少し異なる

ROO- ( ≡

を得る,ここでa,b,C,dは実数で

＼
J

T

S
T
S

o.α

0

O
.C.小.｣α

l
ノ
Jヽ

.〃レ

a-堵-R23,a-R芸
C-R讐-堵
id-R?33-R203-一昭ニーRS23

で定義される.(10.37)よりT(m)∈Loに対して

DTT(m)- BOO+RO3-
Dll=ROO_ DOS=

(
(

0, c

c α

-id -id

a c -id

c a -id

-id -id b

(10.125)

(10.126)

(10.127)

を得る･これらを対角化して表 10･12を得る･この場合のスピン軌道関数は (10.122)(p.566)を満

たし

i･4'IF†)-I励上)
t･硬い-抑 †)

が成り立つ.

10.6 M点非磁性状態

M点での非磁性状態に対応するG｡の既約表現は

etMj,0")-p(Mj)⑳宮(0)㊨R(V)

である.pT(m)u(n.0),pT(m)u(n.0)tに対して

eムMj,0")(pT(m)u(n.0))-e-iQl･md(3')(p)⑳ll⑳ll

etMj,0")(pT(m)u(n.0)i)-(-1)Ve~iQl･md(i)(p)㊨ll⑳ll

(10.128)

(10･129)

(10.130)

である.W HFにおけるeLMj,Op)の基底を表 10.13に示す.表 10.14に各表現に対応する固定部分

群と固定点部分空間を記した.M点非磁性状態の固定部分群はすべて

Ll- (el+C2,e2-el),Sを含む.(10.62)(p.551)を用いるとT(el+C2)∈Ll不変性より

R20-R30-0がわかる.RIpでゼロでないのは ROO,R IOの場合だけである.以下表 10.14に挙

げた固定部分群のうちG(MA29,0,1),G(MB19,0,0)2,G(MB29,0,0)2場合を考察しよう･
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表 10･12‥a(rEg,1,0)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

行罰

m.

γn.

iii】

行i】

･ Q f - 撃 uQl ･ 晋 ub2- iwQ3

･ Oli-撃 uQl+撃 uh+iwQ3

I 02T-撃 wQl･撃 wQ2･iuQ3

･ 42i-撃 wQl･撃 wQ2-iu43

･↓ 擁 -去 ¢1一 義 ¢2

右

,ll

12

12

13

(a+C-b)2十8d2 (a+C-b)2+8d2

1̂- a+C+b+I(a2+ -b)2+8d2,人2- a+叫 -I(a2叶 b)2+Bd2,人3-a-C

a-昭 -R芸,b-R3% C-昭 -昭 ,id-Rg33-RS33-一昭 --R30g

10.6･1 G(MA29,0,1)状態

G(MA29,0,1)状態の固定部分群は

G(MA29,0,1)-(E+iC2x)(E+T(el)C22)C4hLISR (10.131)

である･C4+I∈G(MA29,0,1)であり,(10･44)(p･548)に対応するD(C4+I),D(C4-2)は表 10.1(p.541)
より

D(C4+I)-
＼
J

r=

0

0

一

一1

0

0

0

1

0

(

刀(㍍ )-

＼
J
o

〇

一1

1

0

0

1

0

一
〇

同

相川M

となる･従ってl-0,1に対してC4+Z不変性と(10･57)より,C4-Z･lgは 考慮して

C4+I･Rip-D((C4+I))RIpD((C4+I))t

Rtp2 -RtpIRtp3
-Rl1P2 RllP1 -RllP3
Rl3P, 一塊 RSp3

=RIIL

Rllq-Rtp2,Rl1P2--Rl27,Rlr3-Rl,p3

Rl2P3--Rlr3,RF3Pl-R13P2,R13P2--RF3Pl
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表 10.13:WHFにおけるebMj,0")の偶(g)既約表現基底

Coの既約表現 WHFにおける基底

6㌢A19,0,0) h(MAlg,0,0)i,1,1-∑∑(atl(k.Ql)sal九s+a去(良+Ql)sa2ks)
た β

h(MA19,0,0)芋,1,1-∑∑ a主(A.Ql)sa3ks
k s

et"A29,0,1) h(MA29,0,1)1,1,1-∑∑ (iaT1(k十Ql)sa2ks-ia!ksal(良.Ql)S)ks

6㌢ B19,0,0) h(MB19,0,0)I,1,1-∑∑(atl(A.Ql)sakls-a圭(良+Ql)sa,ks)ks

et"B29,0･0' h(MB29,0,0)1,1,1-∑∑ (a王(良.Ql)1sa｡ks+a去ksal(k.Ql)S)ks

etME9･0,0)

h(ME9,0,0)1,1,1-∑∑(a去(k.Ql)sa3ks+a主ksa2(A.Ql)S)As

h(ME9,0,0)2,1,1-∑∑ (afk.Ql)1sa3ks+a主ksal(A.Ql)S)たS

6㌢E9･0･1)

h(MEg,0,1)1,1,1-∑∑(iat(k.Ql)sa3ks-iatksa2(k.Ql)S)As
h(MEg,0,1)2,1,1-∑∑(iai(k.Ql)sa3ks-ia三たsal(k.Ql)S)hs

これより

Rip3-R;p3-Rl3Pl-Rtp2-0

を得る･T(el)C2x不変性と(10･59),(10･62)より

T(el)C2x･Ro°-

T(el)C2xIRIO-

(

(

JI'lJt': -I.'.It3
･一一柑 Jl'{_?!_i
0 0

-R壬? Ri望
R圭9 -R崇
0 0

を得る.以上より

ROO-(喜 so,汁 RIO-(-.Oici.H Z)
を得る.ここで実数a,b,Cは

a-堵-R220,b-Rg30,ic-Rll2--瑚
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表 10.14‥eとM3',0ル)の固定部分群と固定点部分空間

既約表現 固定部分群 固定点部分空間

etMA19,0,0) a(MAID,0,0)-D｡hLISR (hl,1 ,1)氏

etMA29,0,1)a(MA29,0,1)-MxTx(el)C｡hLIS (hl,1,1)a

etMB19,0,0) G(MB19,0,0)-Ta(el)D2hLISR (hl,1,1)a

etMB29,0,0) a(MB29,0,0)-Tx(el)D2ahLISR (hl,1,1)氏

eoM(E9,0,0) a(ME9,0,0)1-Tz(el)C2xhLISR (hl,1,1)a

G(ME9,0,0)2-Tz(el)C2ahLISR (hl,1,1+h2,1,1)R

etME9,0,1) G(ME9,0,1)1-MzTz(el)C2｡hLIS (hl,1,1)a

G(ME9,0,1)2-MzTz(el)C2ahLIS (hl,1,1+h2,1,1)R

基底のh(MA19,0,0)1,1,1等の(MA19,0,0)等は省略した･

Ll-L(el+e2,e2-el)

D2ah-(E,C2Z,C2a,C2b,I,IC2zJC2a,IC2b)

C2xh-〈E,C2x,I,IC2x)

C2ah-(E,C2a,I,IC2a)
Mi-(E,tC2i)

Ti(el)-(E,C2iT(el))

で定義される.(10.37)よりD(m)-D††(m)-Dll(m)はT(m)∈Llに対して

D(0)-D(m)-BOO+RIO-

D(el)-D(el+m)-BOO-RID-
(

＼
J0
O

'.hU

.ば
α

o

a -iC

iC a
0 0

＼JO

0

LU

(10.139)

表10･15にG(MA29,0,1)状態の占有軌道とその占有数を記す.表10.15はあ軌道は一様に占有さ

れ複素軌道(¢1-i4･2)と(4･1+i4･2)が交替して占有される軌道秩序状態を表している.
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表 10･15‥G(MA'29,0,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m †1 4,1-義(¢1-i42) a+C

- †1 4,2-義(¢1+iQ2) a-C

- †1 ゆ3-¢3 b

el+m †1 4,1-義(¢1+ih) a+c

el+- †1 ゆ2-義(¢1-擁 ) a-c

el+m †1 473-4,3 b

T(m)∈Ll-L(el+e2,e2-el)

a-R冒?-R203,a-R業,ic-Ri窒--R去?

10.6.2 G(MB19,0,0)状態

G(MB19,0,0)状態の固定部分群は

G(MBlg,0,0)-(E+T(el)C2a)D2hL(el+e2,e2-el)SR (10･140)

である.C2｡,C2zD2h不変性と(10.59)よりROO,R IOは対角行列である.T(el)C2a不変性と(10.62)
を考慮すると

T (e l)C2a･B OO-

T (e l)C2a･RID-

0

0

-R 23
0

0

0ガ
ニ

＼
J

0
3

o

O
OReQ

0

1

o
oQT

o

O

Rニ

＼ー

ノ
03
0
3

0

0

月

0
1
0
1

o

R
o

Ro°-(喜 用 ,RIO- ( ≡ -:C ≡ )
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表 10.16‥G(MB19,0,0)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

- †1 ゆ1-¢1

m †1 472-4)2

m †1 4,3-¢3

el+- †1 ゆ1-¢1

el+m †1 ゆ2-¢2

el+m †1 ¢3-¢3

α+C

α-C

b

α-C

α+c

b

T(m)∈L1-L(el+e2,e2-el)

a-珊 -R320,b-RSg,C-瑚 ニーR圭20

を得る.(10.37)よりD(m)-D††(m)-Dll(m)はT(m)∈Ll -L(el,e2)に対して

D(m)-BOO+RIO-

D(m)-BOO-RIO-

α+c 0

O α-c

O 0

a-c 0

ハし+

o
α

＼

｣
0

0

TnU

＼

J
0

O
,h
U

(10.143)

を得る･表10･16にG(MB19,0,0)状態の占有軌道とその占有数を記す.占有数a+ Cを持つ軌道を

配列すると図10.1(p.539)の様になる.

10･6.3 G(MB2g,0,0)状態

G(MB2g,0,0)状態の固定部分群は

G(MBlg,0,0)-(E十T(el)C2x)D2ahL(el+C2,e2-el)SR (10.144)

である.C2Z,C2a不変性と(10.59)よりRl0(i-0,1)は

Rl0-(芋 等 RZs.3)
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と書ける事がわかる.T(el)C2.T不変性と(10.62)より

T(el)C2x･Ro°-

T (e l)C2x･Ro°-

(

(

Jl''1"ll-I."ilrJ
-R92R??
0 0

-Il'it; ll'Z!_I
R壬3 -Rll9
0 0

を得る.t不変性よりROO,RIOは実行列になり

R OO-(喜 …o:),RIO-(
を得る.ここでa,b,Cは実数であり

＼
J
0

0

0

C
0

0

0

C
0

a -瑠-R芸,b-RgO3,C-R主星-R誤

(10.146)

(10.147)

(10.148)

で定義される. (10.37)よりD (m)-D ††(m)-Dll(m)は T (m)∈Ll-L(el,C2)に対して

D(m)-B OO+R ID-

D(m)-B OO-RIO-

＼J0

0
TO

C

α
0

＼｣0
0
LU

c

α
o
ハし

(10.149)

を得る･表 10･17に G (MB 29,0,0)状態の 占有軌道とその占有数を記す･占有数a+ Cを持つ軌道を
配列すると図 10.2(p.539)の様になる.

10.7 M点磁性状態

M点での磁性状態に対応するGoの既約表現は

eムM3',1")-p(Mj)㊤宮(1)㊨a(V)
である･pT(m)u(n･0),pT(m)u(n･0)tに対して

6㌢j･1")(pT(m)u(n･0))-e-iQl･md(i)(p)㊨R(n,0)㊤ll

6㌢j･1")(pT(-)u(n･0)i)-(-1)Ve-iQl･md(i)(p)⑳R(n,0)㊨ll

(10･150)

(10 .1 5 1)

wHFにおけるebM仙)の基底を表 10.18に示す.e㌘jAu)に対応する固定部分群と固定点部分

空間を表10.19(p.576)に示す･表 10･19の固定部分群のなかでG(ME9,1,1)3,G(ME9,1,)3以外の

ものは全て Ll,A(e3)を含んでいる.u2Z∈A(e3)対称性があるので (10.61)(p.551)より,RIpで

ゼロでないのはROO,RIO,RO3,R13である.以下例としてG(MBlg,1,1),a(MB29,1,1)の場合を
考察する.
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表 10･17‥a(MB29,0,0)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

- †1 4,1-読(¢1+h) a+ c

m †1 ゆ2-読(¢1-¢2) a-C

- †上 中3-4)3 b

el+- †1 4,1-義(¢1-¢2) a+c

el+- †1 ゆ2-読(¢1+¢2) a-C

el十m †1 4,3-¢3 b

T(m)∈Ll-L(el+C2,e2-el)

a-R?冒-R32,b-R330,C-R1120-R去?

10･7･1 a(MB19,1,1)状態

G(MB19,1,1)状態の固定部分群は

G(MB19,1,1)2-(E+tu2y)(E+T(el)C2a)(E+C2au2｡)D2hLIA(e3)

である.C2Z,C2.T∈D2h不変性と(10.59)を使うと

RPP-堵-RIP-堵-0,i≠jの場合

を得る.r(el)C2α不変性と

R202 0

T(el)C2a･BOO-

T(el)C2a･RIO-

を考慮すると

を得る.C2a u23,不変性と

C 2au2x･RIO-

T(el)C2a･RO3-

T(el)C2a･R13-

R20… o
0 Rg亨
0 0

F

飢Hut
33

0
かT

3
1

0
現

o

瑠 -R202,堵 -R223

瑠 ニーR圭20,R霊-0,Rl12--R圭23,R呈…-o

C 2au 23 ･RO3-

(10･152)

(10･153)

p
れH1
45日H
0HH
il
u

(10.155)

(10･156)
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表 10.18‥WHFにおけるetMれレ)の偶(g)既約表現基底

Goの既約表現 WHFにおける基底

e㌘Alg,1,1) h(MA19,1,1)i,A,1-∑∑(aTl(A.Ql)salks′+a皇(k.Ql)sa2ks′)JsAs′
k ss/

h(MAID,0,1)i,A,1-∑∑a主(A.Ql)sqsAs′a3ks′kss/

6㌢A29･1,0) h(MA29,1,0)1,A,1-∑∑(iaTl(k.Ql)sJsAs′a2ks′-ia!hsJsAs′al(k.Ql)S′)
h ssr

et"B19,1,1) h(MB19,1,1)1,A,1-∑∑(a壬(A.Ql)sJsAs′alhs,-a三(k.Ql)sgsAs′a2ks′)
た ss/

et"B29,1,1) h(MB29,1,1)1,A,1-∑∑(ai(k.Ql)sJŝS′a2ks′+a圭ksqŝS′al(k.Ql)S′)
た ss/

eLME9,1,1)

h(MEg,1,1)1,A,1-∑∑ (a去(k.Ql)sJsAs′a3hs′十a去hsqsAs′a2(k.Ql)S′)kss/
h(MEg,1,1)2,A,1-∑∑(all(k.Ql)sJsAs′a3ks′+a去ksJsAs′al(A+Ql)S′)

たββ/

etME9,1,0)

h(ME9,1,0)1,A,1-∑∑(iat(A.Ql)sJsAs′a3ks′-iathsJsAs′a2(A.Ql)S′)Ass′

h(ME9,1,0)2,A,1-∑∑ (iaTl(k.Ql)sJsAs′a3ks′-ia!ksqsAs′al(A.Ql)S′)kss/

を考慮すると

RllT-R去2,瑠ニーR2…

を得る.(10.155)と合わせると

R10=RO3=O

を得る･iu2y不変性と(10･62)よりRIpは実行列となりゼロでないRIpは

ROO-(za ≡ " ,R13-(5 -.Oc≡)

である.ここで実数a,b,Cは

a-瑠 -R320,b-R崇,C-Rl12--R圭23
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表 10.19:eSMj,1")の固定部分群と固定点部分空間

既約表現 固定部分群 固定点部分空間

ebMAlg,1,1)a(MAID,1,1)-M(C2)D｡hLIA(e3) (hl,3,1)a

eムMA2g,1,0) G(MA｡9,1,0)-Tx(el)D4h(E,u2x)LIA(e3)R (hl,3,1)a

etMBlg,1,1)a(MBlg,1,1)-M(e2)Ta(el)D｡h(u2"E)LIA(C3) (hl,3,1)R

etMB29,1,1) G(MB29,1,1)-M(e2)Tx(el)D｡h(u2x,u2x)LIA(e3) (hl,3,1)a

eoM(Eg･1,1) G(MEg,1,1)1-M(e2)Ty(el)D2h(u22,E)LIA(e3) (h l,3,1)R

eoM(E9,1,1) G(ME9,1,1)2-M(e2)Tb(el)D2ah(u2x,E)LIA(e3) fhl,3,1十h2,3,1)R

eoM(E9,1,1) G(ME9,1,1)3-M(C3)Tz(el)D4h(u4',u2x)Ll (hl,1,1+h2,2,1)R

a.M(E9,1,0) a(ME9,1,0)1-Ty(el)D2h(u2x,E)LIA(C3)R (hl,3,1)a

G(ME9,1,0)2-Tb(el)D2ah(u23,E)LIA(e3)R (hl,3,1+h2,3,1)R

G(ME9,1,0)3-Tz(el)D4h(u4+,u23)LIR (hl,1,1+h2,2,1)a

基底のh(MAlg,0,0)1,1,1等の(MA19,0,0)等は省略した.

Ll-L(el+e2,e2-el)

M(ei)-(E+tu2i),i-1,2,3
Ti(el)-(E+C2iT(el)),i-x,y,I,a,b

D4h(α,β)-〈(E,C4+Zα,C2Zα2,C4-Zα~1)+C2xβ(E,C4+Zα,C2Zα2,C4-Zα~1)チ
D2ah-〈E,C2Z,C2a,C2b,I,IC2Z,IC2a,IC2b)
D2h(α,β)-i(E,C2Zα)+C2xβ(E,C2Zα))
D2ah(α,β)-〈(E,C2Zα)+C2aβ(E,C2Zα)〉
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表 10･20:a(MBlg,1,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m † 4,i-¢1

m 1 4,i-4,2

m † 4,去-¢2

m 1 4,去-4,1

m †J 4,3-4･3

el+m † 可 -4･2

el+m l *1i-¢l

el十m † ゆ…-¢1

el+m 1 4,皇-¢2

el+m †1 ゆ3-4･3

α+C

α+C

α-C

α-C

b

α+C

α+c

a-C

α-C

b

T(m)eLl- L(el+C2,e2-el)

a-昭 -R320,b-Rg30,C-Rllf--R去23

で定義される.(10.37)よりT(m)∈Llに対して

DTT(m)-BOO+R13-

Dll(m)-Ro°-R13-

DTT(el+m)-BOO-Rl3-

Dll(el+m)-Ro°+R13-

(

(

(

(

α+c 0

O α-c 0
O 0 b

0,-c 0

O α十c

O 0 b

α-C

O

O

ハし+

o
α

Tn)

ハL

o
+

o
α

0

0
0

0
0
0
,,nU

ハし

〇

一
〇
α

,～16101lut一川U

を得る.表10･20(p･577)にG(MB19,1,1)状態の占有軌道とその占有数を記す･原子内で

DODS(DifferentOrbitalforDifferentSpin)が生じており,隣のサイトではその軌道が交替して
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いる

10.7.2 G(MB29,1,1)状態

G(MB2g,1,1)状態の固定部分群は

G(MB29,1,1)-(E+tu2y)(E+T(el)C2x)(E+C2xu2x)D2ahLIA(e3)

C2Z,C2a∈D2ah不変性と(10.59)よりl-0,1,p-0,3に対して

Rlr3-R;p3-RtPl-RtP2-0,Rllq-R12P,,RllP,-痩

が成り立つ.T(el)C2x不変性と

T(el)C2x･RON-

T(el)C 2x･Rュp-

R豊 -R冒2p
-RgTR22p
0 0

-77i/: Il･ tL l_:
境 -RZざ0 0

＼
J0

0
0

〃
2n
lq
o

o

山.1

0

房
-
o

′

/
し
こ川rR

＼
J

〃
3

o

o
ocGcq

o

磯

o

〃
l
c'cq
o

o

/
し

ニ
〃R

より

を得る.C2xu2x不変性と

i llg:o),RO3--(R.o?T 巷 ROOgg)
より

RIO=RO3=O

を得る･これらとtu2y対称性より

ROO-(za ≡ o:),R13-(.: 喜 zo)

を得る.ここでa,b,Cは実数で

a-瑠 -R22,a-R崇,C-Rll…-R崇
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で定義される･(10･37)よりT(m)∈Llに対して

DTT(m)-BOO+RIB-

Dll(m)-BOO-R13-

DTT(el+m)-BOO-RIB-

Dll(el+m)-BOO+Rl3-

(

(

(

(

＼
〕0
0

L
U

C
α
0

α
C
0

C
α
o

c
α
o

一
G
〔

L

α
c
o

α
Y
o

＼

｣0
0
,hU

＼J0
O
一nU

＼
｣0

0

人U

C

α
0

α
C

0

)0710日
コ
(

これらを対角化して表10･21を得る･再編成された軌道去 (¢1+42),読(¢1-¢2)に†,J電子が入

表 10･21‥a(MB29,1,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

iii25

Eii】

m

m

m

I 4,1T-義(¢1+¢2)

1 4,ll-義(¢1-¢2)

I 4,さ-義(¢1-¢2)

1 4,去-読(¢1+¢2)

†1 473-4,3

el+- I 4,1T-読(¢1-¢2)

el+- 1 4,i-義(¢1+¢2)

el+- I 4,三-義(¢1+¢2)

el十m 1 4,21-義(¢1-¢2)

el+m †1 473-4)3

α+C

α+c

a-C

a-C

b

α+C

α+C

α-C

a-C

b

T(m)∈Ll-L(el+e2,e2-el)

a-増 -RiO2,b-昭,C-R壬23-噸

り隣のサイトでは軌道の役割が交替している.
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10.8 Ⅹ点非磁性状態

Ⅹ点での非磁性状態に対応するCoの既約表現は

etx7,0,y)-p(XT)㊦宮(0)㊤良(〟)

である.p∈D2hとしたときpT(m)u(n.0),pT(m)u(n･0)Lに対して

etx7,0,V)(pT(m)u(n･0))

- (x(7'(p'三~i

etx7,0")(pT(m)u(n.0)i)

x(7)(p)e~iQ2･m

-(ll)U
(x'7'(p)三

x(7)(C2aPC2a)e-iQ3･m

x(7)(p)e-iQ2･m

etx7,0,〟)(C,apT(-)u(n･0))

- (x(7)(p,;-iQ｡･γ

etxT,Oy)(C2aPT(m)u(n･0)i)

x(7)(p)e-iQ2.帆

-(-1)〟
(x(7,(p,:

㊤11㊤11

O

x(7)(C2aPC2a)e-iQ3･m

x(7)(C2aPC2a)e-iQ3̀m

⑳11㊤11

(10･171)

㊨ll㊨11 (10.172)

x(7)(C2aPC2a)e~iQ3･m

x(7)(p)e-iQ2･m 0 )
㊤11⑫11

で与えられる.WHFにおけるebxT,0･U)の基底を表10.22に示す.etXT,Op)に対応する固定部分群

と固定点部分空間を表10.23に示す.S不変性よりRIpでゼロないのはR10(l-0,1,2,3)の場合

である･以下表 10123に挙げた固定部分群のうちG(XAg,0,0)2,a(XB19,0,1)2の場合を考察する.

10･8･1 G(XAg,0,0)2状態

G(XA9,0,0)2状態の固定部分群は

G(XAg,0,0)2-D4hL(2el,2e2)SR

である.C2Z,C2x∈D4h不変性よりR10は対角行列である.C2a不変性と

C2a･R20-

を考慮すると

(10.173)

(10･174)

瑠-R202,RllY-R去20,拷-R233,R222-増,R詔-R霊 (10.175)
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表 10.22:WHFにおけるetXT･0")の偶(a)既約表現基底

G｡の既約表現 WHFにおける基底

etxAg･0･0)

h(A9,0,0)i,1,1-∑∑aTl(k.Q2)sal九sks

h(A9,0,0)h,1-∑∑a左(A.Q3)sa2ksks
h(A9,0,0)h ,1-∑∑ a主(A.Q2)sa2ks

た s

h(Ag,0,0)…,1,1- ∑ ∑ aTl(A.Q3)sal九s
た β

h(Ag,0,0)i,1,1- ∑ ∑ a主(良+Q2)sa3ks
た s

h(Ag,0,0)23,1,1-∑ ∑ a主(k.Q3)sa3ks
k s

ebxB19,0,0)

h(XBlg,0,0)1,1,1-∑ ∑ (all(k.Q｡)sa2ks+a去ksal(良+Q2)S)
た s

h(XB19,0,0)2,1,1-∑ ∑ (a去(A.Q3)Balks+allksa2(k.Q3)S)hs

etxB19,0,1)

h(XBlg,0,1)1,1,1-∑∑(iall(k.Q2)sa2たS-iathsal(k.Q2)S)As

h(XBlg,0,1)2,1,1-∑∑(la去(A.Q3)Balks-iaiksa2(叫 Q3)S)ks

etxB2g･0,0)

h(XB29,0,0)1,1,1-∑∑(ai(A.Q2)sa3たS+a去ksa(k.Q2)ls)たs

h(XB29,0,0)2,1,1-∑∑(a圭(k.Q3)sa3ks+a主たsa2(良.Q3)S)たS

etxB2g･0,1)

h(XB29,0,1)1,1,1-∑∑(iai(k.Q2)sa3ks-ia!ksal(k.Q2)S)たsh(XB29,0,1)2,1,1-∑∑(iat(k.Q3)sa3ks-iatksa2(k.Q3)S)ks

etxB39,0,0)
h(XB39,0,0)1,1,1-∑∑(a去(た十Q2)sa3ks+ a主ksa2(k.Q2)S)たs
h(XB39,0,0)2,1,1-∑∑(aミ(A.Q,)sa3ks+ a主ksal(k十Q3)S)ks

etxB39,0･1)
h(XB39,0,1)1,1,1-∑∑(ia;(A.Q2)sa3たS-iaShsa2(k.Q2)S)

fc s

h(ⅩB39,0,1)2,1,1-∑ ∑ (iall(k.Q｡)sa3ks-ia!ksal(良+Q3)S)
k s
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表 10.23‥etXT･0")の固定部分群と固定点部分空間

既約表現 固定部分群 固定点部分空間

etxAg･0,0) a(XA9,0,0)1-D2hL(2el,e2)SR

G(XA9,0,0)2-D4hL(2el,2C2)SR

ebxB19,0,0)a(XB19,0,0)1-Tx(el)C2zhL(2el,e2)SR

G(XB19,0,0)2-Tx(el+e2)D2ahL(2el,2e2)SR

etxBlg,0,1)G(XBlg,0,1)1-MyTx(el)C2zhL(2el,e2)S

G(XBlg,0,1)2-MyTT(el十e2)D2ahL(2el,2e2)S

etxB29,0,0) a(XB29,0,0)1-Tx(el)C2yhL(2el,e2)SR

(hl ,1,1)a

(hl,1,1+h2,1,1)R

(hl,1,1)a

(hl,1,1+h2,1,I)R

(hl,1,1)R

(hl,1,1+h2,1,1)a

(hl,1,1)R

G(XB29,0,0)2-Tx(el)Ty(e2)C2ahL(2el,2e2)SR (hl,I,1+h2,1,1)R

etxB29,0,1) G(XB29,0,1)1-MyTx(el)C｡yhL(2el,C2)S (hl,1,1)a

G(XB29,0,1)2-MyTx(el)Ty(e2)C2ahL(2el,2e2)S (hl,1,1+h2,1,1)R

etxB39,0,0)G(XB39,0,0)1-Ty(el)C2xhL(2el,e2)SR (hl,I,1)R

G(XB39,0,0)2-Tx(e2)Ty((el)C2ahL(2el,2e2)S (hl,1,1+h2,1,1)a

etxB39,0,1)a(XB39,0,1)1-MzTy(el)C2xhL(2el,C｡)S (hl,1,1)R

G(XB39,0,1)2-MzTx(e2)Ty(el)C2ahL(2el,2e2)S (hl,I,1+h2,1,1)a

Ti(el+e2)-(E+C2iT(el+e2)),i-I,x,y,a,b

Ti(em)-(E+C2iT(el)),i-I,x,y,a,b,m-1,2

Mi-(E+iC2i),i-I,I,y,a,b
D2ah-(E,C2Z,C2a,C2b,I,IC2Z,IC2a,IC2b)

C2xh-(E,C2x,I,IC2x)
C2ah-(E,C2a,I,IC2a)
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を 得る.これらの関係か ら

R20=

(

α2 0

0 α3

0 0

＼
｣0

0

とれ

0

6..<
o

C=

o

o

/
/
し
ニ
0舟

＼
Jo

o

,JBCq

o

c5N

o

恥

o

o

′/

し

こ
0ガ

を 得る.ここでao,bo,al,bl,a2,b2,a3は実数で

ao-R??-R32,bo-R崇

al-R ig-R圭…,bl-R霊

a2-瑠 -R芸, a3-瑠 -R 芸,b3-R323-R33g

である.(10.37)(p.547)よりm ∈L2-L(2el,2e2)に 対して

D(-)-

D(e l+-)-

D(e 2+-)-

D(el+e 2+-)-

(

(

(

(

αo+α1十α2+α3 0

0 αo+α1+ α2+α3
0 0

ao-a1-a2+a3 0

0 αO-α1+ α2-α3

0 0

ao-al十 a2-a3 0

0 αO-α1-α2+α3
0 0

αo+α1-α2-α3 0

0 ao+a1- a2-a3
0 0

bo.b9. 2b2 )

‥∴

b｡革bl)

a..bP_ 2b2)
を得る･表10124に G(XA9,0,0)2状態 の占有 軌道 とその占有数を示す･

GiiZ1
6710日H

IHⅦ柑U

(10･177)

(10･178)

10.8.2 G(XB19,0,1)2状態

G(XBlg,0,1)2状態の固定部分群は

G(XBlg,0,1)2-(E+tC2y)(E+T(el+e2)C2x)D2ahL(2el,2e2)S (10･179)

である.C2Z,C2a∈D2ah不変性より

Rl0=

(

RiotRl102 0
R1102 Riol 0
ooRtO3

R20-(Z.ii

0
2
0
2

招
.CLJJ

U

I-0,1

＼〕

03

0

0

胡

0
1
0
1

境

が
T

o

0
2
0
2

eoc爪q
胡

o

/
/
し
こ
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表 10･24:a(XAg,0,0)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m̀

m

rn

el+帆

el+m

el+帆

e2+…

e2+m

e2+m

†1 4,1-¢1 aO十al+a2+a3

†1 ゆ2-¢2 aO+al+a2+a3

†1 4,3-4,3 bo+bl+2b2

日 Ql-¢l aO-a1-a2+a3

日 472-¢2 aO-al+a2-a3

日 473-¢3 bo-bl

†1 4)1-4)1 aO-al+a2-a3

†1 472-¢2 aO-al-a2+a3

†1 473-4,3 bo-bl

el+e2+m †1 01-¢1 aO+a1-a2-a3

el+C2+m †1 4,2-¢2 aO+al-a2-a3

el+e2+m †l VJ3-¢3 bo+bl-2b2

T(-)∈L2-L(2el,2C2)

ao-堵 -R22,bo-R崇,al-瑚 -R主星,bl-Rt03
a2-堵 -R233,a3-堵 -R22g,b2-RS30-R芸

が成り立つ.T(el+e2)C2x不変性より

R 10-(RglOI

R 20-(R.022?
を得る.tC2y不変性と

0

2

o
堵

o
増

o
o

tc2y ･Rl0- ( l'Si io;',:* _lERB:jo2;三･: -:sRa320;…* )
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BOO=

R20=

＼
Jo
o

L叫

o

恥

o

恥o
o

//し

＼
｣0

0

0

化

o

o

ハL

nu
.T

nu

/

し

＼J0
0

Io1

0
αl

o

c510

0

//し
こ0-C<

＼
｣0

0

0

ハし
.C.

0
0

0

葎

o

/
/

し
こ0

3
月

(10･183)

より

ここでao,bo,al,bl,Cは実数であり

ao-堵 -B冒冒,bo-R崇,al-Rll?-R去2,bl-R!30,ic-Rぎ3-Rg? (10.184)

で定義される.(10.37)(p.547)よりT(m)∈L(2el,2C2)に対して

D(m)-

D(el+m)-

刀(e2十m)-

D(el+e2+m)-

(

(

(

(

αo+α1 0
0 αo+α1
0 0
ao-al l2ic

2ic ao-al
O 0
ao-a1 2ic
-2ic ao-al
O 0
αo+α1 0
0 αo+α10 0

b｡三bl )

.｣

b.!bl)

蕊 )

を得る･表10･25(p･586)にG(XBlg,0,1)2状態の占有軌道と占有数を記す･

10.9 Ⅹ点磁性状態

Ⅹ点での磁性状態に対応するC｡の既約表現は

e tx7,1,U)-p(XT)㊦首(1)㊦良(U)

- 58 5 -
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表 10･25‥G(XB19,0,1)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

iiiZ

iiiL

iiiZ

el十…

el+…

el+帆

e2十…

e2+m

e2十m

†1 471-4･1

†1 472-¢2

日 4,3-¢3

†1 4,1-義(¢1+i¢2)

日 中2-義(¢1-iQ2)

日 毎-¢3

†1 4,1-義(¢1-iQ2)

†1 ゆ2-去(4･1+iQ2)

†1 4,3-¢3

el+e2+m †1 4)1-¢l

el+e2十m †1 472-4)2

el+e2十m †1 4)3-¢3

αo+α1

αo+αl

bo+bl

αO-α1+2C

αO-α1-2c

bo-bl

αO-α1+2C

αO-α1-2c

bo-bl

αo+α1

αo+α1

bo+bl

T(m)∈Ll-L(2el,2e2)

ao-堵 -R202,bo-RS30,al-Ri?-R圭2,bl-RSo3
ic-R宇2-R訳

である･p∈D2hとしたときpT(m)u(n.0),pT(m)u(n.0)tに対して

eLx7,1,u)(pT(-)u(n･0))

-(x'7)̀p'三~iQ2◆m x(7,(C2aPCO2a)e-iQ3･- )⑳R(n,0,all

ebx7,1,〟)(pT(m)u(n.0)i)

-(-辛 )(p)三~iQ2'm x(" (C2aPCO2a,e-iQ,･m )⑳R(n,0,⑳ll

etx7,1,〟)(c2aPT(-)u(n･0))

- (x(7,(p,:-iQ2･- X'7'(C2aPC.2a'e-iQ3'm)@R(n,0,@ll
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etx7湖 (c2aPT(m)u(n.0)i)

-(-1)V(x(,,(p,:-iQ｡･m X'7''C2aPC.2a)e-iQ3'm )⑳R(n,0,@ll

で与えられる.WHFにおけるetX3'･1,〟)の基底を表10.26に示す.
表10.27,表10.28に各表現に対応する固定部分群と固定点部分空間を記した.例として

a(XB2g,1,1)2状態を考察しよう･

10.9.1 G(XB29,1,1)2状態

G(ⅩB29,1,1)2状態の固定部分群は

G(XB29,1,1)2

-(E+tu2y)(E+T(el)C2x)(E+T(C2)C2y)(E+C2zu2x)C2ahL2A(e3) (10･188)

である.A(e3)対称性よりR10,R13がゼロでない可能性がある.(10.59),(10.62)より

T(el)C2xIRIp-

T(el)C2x･RIFL-

を得る/T(el)C2x不変性より

Rip1 -RllP2 -RllP3

-塊 R;p2 R12P3

-RtPI Rtp2 Rl3P3

-境 Rip, RllP3
痩 -Rtp2-Rl,p3
Rtp1 -Rl3P2 -Rl3P3

o

塊
塊

o
機

機

痴

o

o

′
/
し
こ〃
問

塊
o

o

O
栂

硬

′
し

こ〃
昭

を得る･同様にT(e2)C2y不変性より

o
疲

o
紹o
塊
iZqニ〃R
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表 10.26:WHFにおけるetX7,1,U)の偶 (g)既約表現基 底

Goの既約表現 WHFにおける基底

etxA9,1,1)

h(Ag,1,鵜 1人,1-∑∑ all(k.Q2)sJsAs′alks′
た ss/

h(Ag,1,1)a,A,1-∑∑ a主(k.Q3)sJŝS′a2ks′たss/
h(Ag,1,1)i,1人,1-∑ ∑ a主(k.Q2)sJŝS′a2hs′

k ss/

h(Ag,1,1)2,A,1- ∑ ∑ a‡(k.Q3)sJsAs′alたS′
A ss/

h(Ag,1,1)2,1人,1-∑∑a主(k.Q2)sJŝS′a3ks′kss/
h(Ag,1,1私,1-∑∑a去(A.Q3)sJŝS′a3たS′kss′

etxBlg,1,1)

h(XBlg,1,1)1,A,1-∑∑(ai(k.Q｡)sa2ks′+a主ksal(k.Q2)S′)JsAs′kss′
h(XB19,1,1)2,A,1-∑∑(a皇(k.Q3)salhs′+allksa2(k.Q3)S,)J:S′kss/

etxB19,1,0)

h(XBlg,1,0)1,A,1-∑∑(iaI(A.Q,)sa2ks′一 ia!ksal(k.Q2)S,)JŝS′Ass/

h(XB19,1,0)2,A,1-∑∑(ia!(叫q3)salks′- iaihsa2(k.Q3)S,)Jts′kss/

etxB29,1,1)

h(XB29,1,1)1,A,1-∑∑(all(A.Q｡)sa3ks′+ a皇ksal(k.Q｡)S′)JsAs′hss/
h(XB29,1,1)2,A,1-∑∑(a去(k.Q3)sa3ks′+a去hsa2(k.Q3)S′)J!S′hss/

etxB29,1,0)

h(XB29,1,0)1,A,1-∑∑(iai(k.Q2)sa3hs′-iaL3sa(A.Q2)1S′)JsAs′kss/
h(XB29,1,0)2,A,1-∑∑(ia;(k.Q3)sa3ks′- ia!ksa2(A.Q3)S′)J'ss′kss/

etxB39,1,1)
h(XB39,1,1)1,A,1-∑∑ (a主(k十Q｡)sa3ks′+a主ksa2(良.Q,)S′)JsAs′kss′

h(XB39,1,1)2,A,1-∑∑(aTl(k.Q3)sa3hs′+a左ksal(k.Q3)S,)qts′fcss/

etxB39,1,0)
h(ⅩB39,1,0)1,A,1-∑∑(ia!(A.Q｡)sa3ks′-ia!ksa2(A.Q｡)S′)JŝS′ねss/

h(XB39,1,0)2,A,1-∑∑(iai(A.Q3)sa3hs′-ia!ksal(A.Q3)S′)Jis′kss/
A-1,2,3
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夷 lo.27:etX仙 1)の固定部分群と固定点部分空間

固定部分群 固定点部分空間

a(XAg,1,1)1 -M(C2)r(el)D2hL(2el,e2)A(C3) (hl,3,1)R

G(XAg,1,1)2-M(e2)Tx(el+e2)D4hL(2el,2C2)A(e3) (hl,3,1+h2,3,1)R

a(ⅩAg,1,1)3-M(C3)Tx(C2)Ty(el)D4h(u2a,E)L(2el,2e2) (hl,1,1十h2,2,1)R

a(XBlg,1,1)1-M(C2)Tx(el)D2h(E,u2x)L(2el,e2)A(C3) 〈hl,3,1)a

G(ⅩBlg,1,1)2-M(e2)Tx(el+C2)D4h(u2x,u2x)L(2el,2C2)A(C3) thl,3,1+h2,3,1)R

G(XB19,1,1)3-M(e3)r(C2)7甘(el)D4h(u2b,u2Z)L(2el,2e2) (hl,1,1+h2,2,1)a

a(XB29,1,1)1-M(e2)Tx(el)D2h(u2｡,u22)L(2el,C2)A(C3) (hl,3,1)R

G(XB29,1,1)2-M(C2)Tx(el)Ty(e2)D2ah(u23,E)L(2el,2e2)A(e3) (hl,3,1+h2,3,1)a

G(XB29,1,1)3-M(e3)Tx(el)Ty(e2)D4h(u4+I,u2x)L(2el,2e2) (hl,2,1+h2,1,1)氏

a(XB39,1,1)1-M(e2)Ty(el)D2h(u2"E)L(2el,e2)A(e3) thl,3,1)a

a(ⅩB39,1,1)2 -M(e2)Tx(C2)Ty(el)D2ah(u2x,E)L(2el,2e2)A(e3) (hl,3,1+h2,3,1)R

a(XB39,1,1)3-M(C3)Tx(e2)Ty(el)D4h(u4+I,u2x)L(2el,2e2) (hl,1,1+h2,2,1)R

Ti(el+e2)-(E+T(el十e2)C2i),i-I,x,y,a,a

Ti(el+e2)-(E+u2iT(el+e2)),i-I,x,y,a,b

Ti(em)-(E+u2iT(em)),i-I,x,y,a,b,m-1,2

Ti(em)-(E+T(em)C2i), i-I,x,y,a,b,m-1,2
D4h(α,β)-i(E,C4Zα,Czα2,C4lzα~1)十C2xP(E,C4+Zα,Czα2,C4-2α~1))×cI
M(ei)-(E+iu2i)
D2h(cY,β)-i(E,C2Zα)+C2xβ(E,C2Zα))×CI

D2ah(cY,β)-i(E,C2Zα)+C2aβ(E,C2Zα))×CI
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表 10.28‥ebxTJ,0)の固定部分群と固定点部分空間

固定部分群 固定点部分空間

G(XB19,1,0)1-Tx(el)D2h(E,u2T)L(2el,e2)A(e3)R (hl,3,1)R

a(XBlg,1,0)2-Tx(el+C2)D4h(u2x,u2x)L(2el,2e2)A(e3)a (hl,3,1+h2,3,1)R

a(XBlg,1,0)3-Tx(el+C2)D4h(E,u2x)L(2el,2e2)A(C3)R (hl,3,1lh2,3,1)R

a(XBlg,1,0)4-Tx(e2)Ty(el)D4h(u2b,u22)L(2el,2C2)R (hl,1,1+h2,2,1)a

G(XB29,1,0)1-Tx(el)D2h(u2｡,u23)L(2el,e2)A(e3)R (hl,3,1)R

G(XB29,1,0)2-Tx(el)Ty(e2)D2ah(u2｡,E)L(2el,2C2)A(e3)a (hl,3,1十h2,3,1)R

a(XB29,1,0)3-TX(el)Ty(e2)D4h(u4+I,u23)L(2el,2e2)R (hl,2,1+h2,1,1)a

a(XB39,1,0)1-Ty(el)D2h(u2x,E)L(2el,e2)A(e3)R (h1,3,1)a

a(XB39,1,0)2-Tx(e2)Ty(el)D2ah(u2訂,E)L(2el,2e2)A(e3)R (hl,3,1十h2,3,1)R

G(XB39,1,0)3-Tx(C2)Ty(el)D4h(u4+I,u2x)L(2el,2C2)R (hl,1,1+h2,2,1)R

Ti(el+e2)-(E+T(el+e2)C2i),i-I,x,y,a,a
Ti(el+e2)-(E+u2iT(el+e2)),i-I,α,y,a,b
Ti(em)-(E+u2iT(em)),i-I,x,y,a,a,m-1,2

Ti(em)-(E+T(em)C2i), i-I,x,y,a,a,m-1,2
D4h(cW )-i(E,C4Zα,Czα2,C4-Zα-1)+C2Cβ(E,C4+Zα,Czα2,C4-2α~1))×cz
D2h(cW)-i(E,C2Zα)+C2xβ(E,C2Zα))×CI

D2ah(a,β)-〈(E,C2Zα)+C2aβ(E,C2Zα))×Cz
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C2zu22不変性と(10.59),(10.61)より

R10=

Rl3=

(

(

約
11

～021

Ce

R
0

0

0

ほ
31月

磯

城
o

o

o

機
(10.190),(10･191),(10･192)より

RO3=R13=R20=R30=o

ROD=

R23=

(

(

R?2 0
o R22
0 0 昭?ogS)

)､

RIO

o oR233
0 0 0

R崇o o

,～-0,1,2,3

I-0,1,2,3

(10･192)

R33=

(

(

0

0

0

0
0
2日H=月
0

3
2

0

0
増

＼
｣
0

0

0

0
2必10
0

を得る･tu2yよりこれらの行列は全て実行列であり,C2a∈C2ah対称性を考慮すると

B OO=

＼
｣0

0

70

0

α

0

α
0

0

′

/
し

R 23- (sO

を得る. こ こでa,b,C,dは実 数で

0

0

0

R IO=

＼
J0

0

0

C

0

0

0

ハし

0

′
/
し

＼
JO

.α

0

0

0
､α

0

0

0

′
し

a-瑠 -増 ,b-ROSE,C-Rig-R 崇,d-Rf33-R,22-R 雲 -R33…
で定義される. (10.37)(p.547)よりT(m )∈L2-L(2el,2e2)に対して

DTT(m )-

DTT(el+m )-

DTT(e2+m)-

DTT(el+C2+m)-

(

(

(

(

a
C
d

α
C
Iα

T

α
β

C
α
丁α

F

lnu

d
7
･･B

T

α
7

α
T
d

a
C
-d jd =bS),

Dll(m)-

Dll(el+m)-

DJl(C2+m)-

Du(el+e2+m)-

(

(

(

(

a

C
7

α
Y
d

α
7
7

α
(し
.α

)ヽ39101I"Hr1川U

(10･194)

(10･195)

.ヽI.∫
691

01i‖lu

野

馳nu
田
町■
飢u

野

馳n
ut

7

7

も

d

7

･J3

7

J

b

c
α
7

Y
α
7

ペ
α
｡

野

馳
n
u

d
ld
TD

C
α
.1α

を得る･これらの行列 を 対角化してG(XB 29,1,1)2状態の占有軌道とその占有数 を得る･それ ら
を表10.29に記す.
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表 10･29:G(XB29,1,1)2状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占拠数

m T

in! 円

iiil "

iiil H

m iiH

直 撃 uQl･晋 uh+wQ3 Al

直 撃 ubl･晋 uQ2-WQ3 1̂

･ 2T -撃 wQl･撃 W ¢2 - uh 入2

直 撃 wbl+撃 wb2+uQ3 人2

*3-去 ¢1一義 ¢2 人3

el+… †

el+m l

el十m †

el+帆 l

el+m †1

巌 等 uol一撃 uQ2-抽 入1

直 撃 uQl一撃 uh･廟 Al

･2T- 撃 wQ1-等 主wh+uh 入2

直 撃 wQl一撃 wQ2-両 人2

ゆ3-去 ¢1+去 ¢2 人3

e2十m †

e2+… l

e2十m †

e2十m l

e2+m †1

･f-撃 uQl一撃 uQ2･wQ3 人1

直 撃 uQl･一撃 uQ2-Wh Al

ゆ…-撃 wQl一撃 wQ2-uh 入2

直 撃 wQl一撃 wQ2･uQ3 人2

鶴 -卦 +去 ¢2 人3

次ページに続く
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el+e2+m I

el十e2十m l

el+e2+… I

el+e2+m l

el+e2+… †1

､β u'Y⊥'1万
u4)2-W¢3 11

･1- 撃 uQl十等 uh ･廟 1̂

願 誓 w bl+撃 wh + 滅 入2

中主- 撃 wQl+ 撃 wQ2-痴 人2

･3-去 ¢1一義 ¢2 人3

T(-)∈Ll-L(2el,2e2)

u-# 1.∨印 )与,W-# 1一握 こ両 房)喜
a+c-b a+c-b

入1- a仰 b'V甲 百両 ,入2-a'C'bイ 苧 不 評 ,入3- a - C

a-昭 -R崇,b-昭,C-R?20-昭,d-R琵-堰 -R32i-R3323

10.10 2段階相転移で起こりえる状態

前節までの議論ではCoの既約表現の固定部分群を求めることによって得られる状態を考察して

きた.これは正常状態からの1回の2次相転移によって得られる状態を考察していたことになる.

実際に観測されるのは正常状態からの多段階の2次相転移で発生する状態も考えられる.ここで

は2段階の相転移の例として第10･6･2節(p･571)で取り上げたG(MB19,0,0)状態からの2次相転

移によって得られる2つの状態を考察しよう･G(MB19,0,0)状態の固定部分群は

GBl=a(MB19,0,0)-(E+T(el)C2a)D2hL(el+C2,e2- C1)SR

-PBIXSxR

である.ここで

PBl-(E+T(el)C2a)D2hL(el+C2,e2-el)

(10･197)

(10･198)

である･GBl-a(MBlg,0,0)状態からの2次相転移はいままでの議論でGoのか代わりにGBl状

態の固定部分群GBlをとりGBlの既約表現を求めて類似の議論を進めていけばよい.GBlの既約

表現は

GBl-f･望i⑳宮 (～)×良(〟)
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ここではPBlの既約表現PBlとしてはD2hL(el+C2,e2-el)の恒等表現から誘導される既

約表現のみを考える.そのとき得られる既約表現はT(el)C2aに対して(+1)か(-1)の2種類であ

る.すなわちp∈D2h,T(m)∈L(el+e2,e2-el)に対して

j,(0)(pT(m))-1

p(o)(T(el)C2aPT(m))-1
(10.200)

p(1)(pT(m))-1
p(1)(T(el)C｡apT(m))- -1

である.

Sの既約表現はき(1),Rの既約表現として良(1)を考えよう･したがって考察するGBlの表現は

つぎの2つである.

eSoil,1)-璃 主⑳首(1)㊤良(1)
(10.201)

e望il,1)-瑠 ⑳宮(1)㊥良(1)

表現行列をあらわに書くとp∈D2h,T(m)∈L(el+e2,e2-el),u(n,0)∈Sに対して

eSoil,1)(pT(m)u(n,0))

eSoil,1)(pT(m)u(n,0)i)

e望il,1)(T(el)C2aPT(-)u(n,0))

eSoil･1)(T(el)C2aPT(m)u(n,0)i)

eSil,1)(pT(m)u(n,0))
(塩 1,1)(pT(m)u(n,0)i)

e望il,1)(T(el)C2aPT(m)u(n,0))

(塩 1,1)(T(el)C2aPT(m)u(n,0)i)

となる.(塩 1,1),e望il,1)から得られる固定部分群は

-R(n,0)

--R(n,0)

-R(n,0)

--R(n,0)

-R(n,0)

--R(n,0)

--R(n,0)

-R(n,0)

GBl(0,1,1)-(E+iu2y)(E+T(el)C2a)D2hL(el+e2,e2-el)A(C3)

GBl(1,1,1)-(E+lu2y)(E+T(el)C2au2x)D2hL(el+e2,e2lel)A(C3)

(10･202)

(10･203)

(10,204)

である.両状態ともL(el+C2,e2-el)A(e3)対称性を持つので第 10.7節の議論と同様にして

RIpでゼロでないのはROO,RIO,RO3,R13である.以下GBl(0,1,1),GBl(1,1,1)の場合を個別に
考える.

10.10.1 G別(0,1,1)状態

GBl(0,1,1)状態の固定部分群は(10.204)で与えられる.D2h対称性よりROO,RIO,RO3,R13は

対角行列である･T(el)C2a対称性を考慮すると
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BOO=
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＼
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,JBO
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恥

o

恥
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o
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ノ

0
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毎

o
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o

c5ql
o

o
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ノ

0

0

0
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0
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o
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o
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恥
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を得る.(10.37)(p.547)よりT(m)∈L(el+e2,e2-el)に対して

DTT(m)-

Dll(m)-

DTT(el+m)-

DU(el+m)-

(

(

(

(

αo+α1+α2+α3 0
0 ao-al+a2-a30 0

αo+α1-α2-α3 0
0 αO-α1-α2+α30 0

αO-α1+α2-α3 0
0 αo+α1+α2+α3

0 0
αO-α1-α2+α3 0
0 αo+α1-α2-α3

0 0

b.: b2 )

b.!b,)

b.:b, )

b.! b2 )

p
Ju
50
.
20日
コ
lHⅦttU

(10･206)

表 10.30にGBl(0,1,1)状態の占有軌道とその占有数を記す.占有数ao+al+a2+a3を持つ軌道

の配置を図示すると図10･3のようになる･dyZ,dz2軌道が交替する軌道秩序の上にスピンが強磁
性的に配列している状態である.

10.10.2 C81(1,1,1)状態

GBl(1,1,1)状態の固定部分群は

GBl(1,1,1)-(E+lu2y)(E+T(el)C2au2x)D2hL(el+e2,e2- el)A(e3) (10･207)

である.10.10.1節との違いはT(el)C2aがr(el)C2au2xに変わっているだけである.その違いは

ROB,R13にのみ現れて次のRIpを得る.

＼JooI恥
o8o
伽oo
′しこOR 田町札劇nu
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＼
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o
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表 10.30‥G別(0,1,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m † 4,I-4,1 a｡+al+a2+a3

m l *ll-¢1 aO+a1-a2la3

m † 4,2T-¢2 aO-al+a2-a3

m l ゆ21-¢l aO-a1-a2+a3

m † ゆミニ4,3 b｡+b2

m 1 両 -¢3 bo-b2

el+m † 4,1T-¢1 aO-al+a2+a3

el+m 1 4,i-¢1 a｡-al-a2+a3

el十m † 4,去-4,2 aO+al+a2+a3

el+m l ¢21-4,1 aO+a1-a2-a3

el+m † 4,3T-¢3 bo+b2

el十m 1 4,31-4･3 bo-b2

T(-)ELl-L(el+C2,e2-el)

ao-珊 -R22,bo-RSS,al-Rl19--R圭20
a2-RT苧-R223,b2-R30喜,a3-Rl12--h323

を得る.(10.37)(p.547)よりT(m)∈L(el+C2,e2-el)に対して

DTT(m)-

Dil(m)-

DTT(el+m)-

Dll(el+m)-

(

(

(

(

αo+α1+ α2+α3 0
0 αO-α1-α2+α3

0 0
αo+α1-α2-α3 0
0 αO-α1+α2-α3

0 0
αO-α1+α2-α3 0

0 αo+α1-α2-α3

0 0

αO-α1-α2+α3 0

0 αo+α1+α2+α3
0 0
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- :dzx

l:dyz
+:upspin
+:downspin

図10.3:GBl(0,1,1)状態のスピン軌道秩序

- :dzx

l:dyz
十:up叩in
+..doymspin

図10.4:GBl(1,1,1)状態のスピン軌道秩序

表10･31にC別(1,1,1)状態の占有軌道とその占有数を記す.占有数α｡+α1+α2+α3を持つ軌道

の配置を図示すると図10･4のようになる･dyz,dzx軌道が交替する軌道秩序の上にスピンが反磁

性的に配列している状態である.

10.10.3 まとめ

以上を正常状態からの2段階の転移としてとらえて,模式的にまとめると

Go-D4fJ(el,e2)SR

l eとMB19,0･0)

GBl-(E+T(el)C2a)L(el+C2,e2-el)SR

e望il,1)/ ＼亀 1,1)

GBl(0,1,1) GBl(1,1,1)

と表すことが出来る.

Coからの転移で得られる第 10.4-10.8節で考察した状態に対して,上記と同様な手法で2番目

の転移と,それに伴う状態を求めることが出来る.
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表 10.31‥GBl(1,1,1)状態の占有軌道とその占有数

サイト スピン 軌道 占有数

m † *1T-4,1aO+al+a2+a3

m 1 4,ll-4,1aO+a1-a2-a3

m † 4,2T-¢2 aO-al-a2+a3

m 1 4,21-¢1 aO-al+a2-a3

m † 4,3T-¢3 bo十b3

m 1 4,31-¢3 bo- b3

el+m † 4,1T-4,1 aO-al+a2+a3

el+m 1 4,ll-¢l aO-al-a2+a3

el+m † 4,2T-4,2aO+al-a2-a3

el十m 1 4,去-4,1a｡+al+a2+a3
el+m † 4,3T-¢3 bo- b3

el十m 1 4,皇-¢3 b｡+b3

T(m)ELl-L(el+ C2,e2-el)

ao-瑠 -RO22,bo-昭 ,a1-RllYニーR圭2
a2-鞘 ニーR墨,a3-Rl12-R;23,b3-噸
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付 録F 甜Eu,1,3)の固定部分群の導出

既約表現甜Eu,1,3)の表現空間Ⅳ(G｡(rEu,1,3))-tlmTp,ilmTp)R(m-1,2,p-1,2,3)における
1次元の固定点部分空間を持つ固定部分群G(rEu,1,3)が表9･1(p.502)の様になることを示そう.

T(m)∈L｡,p∈D｡h,u(n,0)∈S,6,t6∈Rに対してIm,T,I,(1,i)は次の変換をする･

T(m)･lm-lm
2

p･lm-∑lm′Dm′m(p)
m/=1
3

u(n,o)･Tp-∑Tp′Rp′p(n,0)
FL'-1

6･(1,i)-(ei¢,eiQi)-(1,i)(;:ns言霊 )
房･(1,i)-i･(ei¢,eiQi)-(e~i¢,e~iQ(-i))-(1,i)一二:.:.: 二二 .Ii

(F.1)

ここで D(p)は表B.2(その2p.340)にあるD4hの既約表現 Euの表現行列であり,R(n,0)は

(7.102)(その2p.249)で定義されている3次元空間の回転行列である･並進群Lo-L(el,e2)に

対して不変な表現を考えているので,以下の固定部分群は全てLoを含むので省略する.

F.1 0SP状態:Z軸周りのスピン回転群を含む固定部分群を持つ状態

まず固定部分群G(rEu,1,2)が純粋なスピン回転,例えばZ軸の周りの0回転u(e3,0)を含むと

する.その場合G(IIEu,1,2)の固定点部分空間は

waxial-(llT3,l2T3,illT3,il2T3)a

の部分空間でなければならない.一方WaxialはZ軸周りのスピン回転からなる群

A(C3)-〈u(e3,0)lO≦0≦27,)

(F･2)

(F･3)

に対して不変である.G(rEu,1,2)は並進群Loを必ず含み,スピン回転の部分は定まったので,残

りは WaxiaJにおけるD4hXR の固定部分群を求めればよい.D4hXR の部分群は定理2.4(その 1

p.530)を使って求めることができる.そのためにまずD4h-D4×CIの部分群を求める･

命題 F.1.D4h-D4×CIの部分群は表F.1および表F.2に記載されているものからなる‥
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表 F.1‥D4hの直積型の部分群

Ha コメント HaxCI トンメコ

D4-C4+C2xC4 *
C4-(E,C4+I,C2Z,C4-I) *
D2-(E,C2Z,C2"C2y) ･
D2a-C2Z+C2aC22 *
C22-(E,C2Z) *
C2x-(E,C2x)
C2y-(E,C2y)
C2a-(E,C2a)
C2b-(E,C2b)
Cl-E

D4XCI-D4h
C4XCI-C4h
D2XCz-D2h
D2aXCI-D2ah
C2zXC/-C2h
C2xXCz-C23,h

C2yX Cz-C2yh
C2aXCI-C2ah
C2bXCI-C2bh
CIXCJ-CJ,

*

*

*

*

*

*印はD4hの正規部分群を表す

表 F.2:D4hの非直積型の部分群

Ha Haの正規部分群 Hao D4hの部分群 :(Ha/Ho;CI/C1) コメント

上)4 C4 (D4/C4;CI/C1)-C4+C2xIC4-C4V *
D2 (D4/D2;Cz/Cl)-D2+C2aZD2-D2d *

D2a (D4/D2a;CI/Cl)-D2a+C23,ID2a-D2ad *

C4 C2Z (C4/C2Z;Cz/Cl)-C2Z+ZC22-S4 *
D2 C2Z (D2/C2Z;C//C1)-C2Z+C2xZC22-C2xv

C2x (D2/C2x;CI/C1)-C2x+C2zZC22-C2xv

C2y (D2/C2y;CI/Cl)-C2y+C2zIC2y-C2yv
C2Z (D2a/C2Z;CI/C1)-C2Z+C2aZC22-C2va
C2a (D2a/C2a;CI/Cl)-C2a+C2zIC2a-C2av
C2b (D2a/C2b;Cz/C1)-C2b+C2zZC2b-C2bv

C2z Cl (C2Z/C1;CL/Cl)-E+C2zZ-Clh *
C2x Cl (C2JCl;CI/C1)-E+C2J-Clhx

(C2y/Cl;CI/Cl)-E+C2yI-Clhy
(C2a/Cl;CI/Cl)-E+C2aI-Clha

C2b Cl (C2b/Cl;CI/Cl)-E+C2bI-Clhb
*印はD4hの正規部分群であることを示す.

証明.H-D4,K-CI-(E,I)に対して定理2.4(その 1p.530)を適用する.H-D4の部分群

Haとその正規部分群 HaodH a,K-CJの部分群 Kaとその正規部分群 KaoqKaで Ha/Haoと

∬α/∬αOの間に同型写像

0:Ha/Hao-=与Ka/Kao
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あるとき,HxKの部分群は(Ha/Hao;Ka/Kao;0)として構成される1.(Ka,Kao)の組は

(CI,CI),(C 1,C 1),(CI,C l)の3種類である.各場合に分けて考察する.

(1)Ka-CI,Kao-CIの場合.
同値関係Ha/Hao∈¥Ka/Kaoを満たすHaoはHao-Haの場合だけである･従ってこの場合の

8 4×CJの部分群は

(Ha/Hao;Ka/Kao)-(Ha/Ha;CI/CI)-HaCI-HaxCI (F.5)

となる.すなわち表2.4(その 1p.523)にリストされているD4の部分群HaとCIの直積HaxCI

である.すなわち表F.1の第2列にある部分群である.Z∈CIはD4のすべての元と交換可能で

あるので,(D4の正規部分群)×cIはD4hの正規部分群となる.

(2)Ka-C1,Kao-C1の場合.

同型関係Ha/Ho竺 Ka/Koを満たすHaoはHao-Haとなる.従ってこの場合のD4×CIの部

分群は

(Ha/Ho;Ka/Ko)-(Ha/Ha;C1/C1)-HaCl-Ha (F.6)

でD4の部分群そのものである.D4の部分群 Haは表2.4(その Ip.523)に記されている.これら

を表F.1の第1列に記した.

(1),(2)の場合のように(Hの部分群)×(Kの部分群)の型のHxKの部分群を直積型の部分群

と呼ぶことにする.

(3)Ka-CI,Kao-Clの場合.

Ka/Kao竺 Czである.従ってD4の部分群HaとHaの指数2の正規部分群Haoをとって
(Ha/Hao;Ka/Kao)-(Ha/Hao;CI/C1)を構成していけばよい.

まずHの部分群HaとしてHa-D4の場合を考える.D4の指数2の正規部分群は

表2.4(その Ip･523)よりC4,D2,D2aである.

D4/C4竺 CI/CI

D4/D2;≡CI/CI

D4/D2a竺 CI/C1

8 4-C4+C2〇C4

D4-D2+C2aD2

D4-D2a+C2TD2a

CJ-C1+∫c ュ

と剰余類分解

1(Ha/Hao;Ka/Kao;0)で同型写像o:Ha/Hao=⇒ Ka/Kaoが1種類のとき(Ha/Hao;Ko/Kao)と記す.
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より次のD4×CIの部分群を得る.

(D4/C4;CI/CI)-C4C1+C2xIC4C1 -C4+C2xIC4-C4V

(D4/D2;CI/CI)-D2Cl+C2aID2Cl-D2+C2aID2-D2d (F･9)

(D4/D2a;CI/CI)-D2aCl+C2JD2aCl-D2a+C2xID2a-D2ad

Ha-D2の場合HaoとしてC2Z,C2｡,C2yがある･剰余類分解

D2-C2Z+C2xC2z

D2-C2x+C2zC2x

D2-C2y+C2zC2y

より

(D2/C2Z;CI/C1)-C2Z+C2xIC2Z-C2vx

(D2/C2x;CI/Cl)-C2x+C2zZC2x-C2xv

(D2/C2y;CI/Cl)-C2y+C2zIC2y-C2yv

(F ･10)

(F ･11)

を得る.Haとして他の部分群の場合も,同様な方法で部分群を求めることが出来る.

(Ha/Hao;CL/Cl)のような,それぞれの部分群の直積で表せないないタイプの部分群を非直積型

の部分群ということにする.8 4×CJの非直積型の部分群を表F.2に記す. ■

WaxialにおけるD4hXRの固定部分群を求めよう.定理2.4(その 1p.530)よりD4h,Rの部分

群Ha∈D4h,Ka∈Rとそれらの正規部分群HaoqHa,KaoqKaでHa/Hao竺 Ka/Kaoなる関係

があるとき,D4hXRの部分群は(Ha/Hao;Ka/Kao;Oi)として求められる.ここでOiはHa/Hao

からKa/Kaoへの同型写像である.(Ha/Hao;Ka/Kao;Oi)は必ずHaoKaoを含んでいることに注

目されたい.Waxialの基底はすべてC2Z,Zの作用に対して符号を変え,IC2Zに対して不変である

ので,固定部分群を構成するHaoはC2Z,Zを含まず,zc2Zを含まねばならない･したがってHao

の候補となるか 肋 の部分群は命題F.1より

C2xv-(E,C2｡,IC22,7C2y)

C2yv-(E,C2y,ZC2Z,ZC2x)

C2av-〈E,C2a,IC22,IC2b)
C2b-(E,C2b,IC2Z,ZC2a)

Clh-(E,ZC2Z)

となる･C2xl,とC2yv,C2aavとC2abvには

C23rV-C2+ac2211C2-a

C2bv-C2+xc2avC2-x

なる共役関係があるのでHaoとしてC2xv,C2av,Clhだけを考ればよい.
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一方6∈申(¢≠ 0)は Waxialの任意のベクトルを変化させる.従ってKoは純粋なゲージ変換6
を含んではならない.Ka｡として可能なRの部分群はT¢-(E,t∂)とC1である. ここで6は

ある定まった中の一つの元である.T-(E,i)とすると

･ ¢-(雪'T'2'-1 (F･14)

なる共役関係があるのでKaoの候補としてT-(E,i)とClとを考えればよい.従ってHao,Kao

の候補となるのはつぎの6通りである.

(1)Hao-C2｡v Kao-T (2)Hao-C2av Kao-T

(3)Hao-Clh Kao-T (4)Hao-C2m Kao-C1

(5)Hao-C2av Kao-Cl (6)Hao-Clh Kao-Cl

各場合につき分けて考察する.

(1)Hao -C2m,Kao-Tの場合を考える.Rの部分群KaでTをその正規部分群とするものは

Ka-TとKa-D2R-T+kT-(E,斤)+i(E,弁)だけである･Ka-Tの場合
Ha/Hao;¥Ka/Kao竺ClとなるHaはHa-Hao-C2xvとなる･したがって

(C2xv/C2xv;T/T)-C2xvT

を得る.Waxialにおける(C2xv/C2xv;T/T)の固定点部分空間は

Fix((C2xv/C2xv;T/T))-〈l17-3)R

となる.

Ka-D2R-T+斤Tの場合

Ha/C2xv竺 D2R/T空(E,i)

なるHaを見出せばよい.そのようなHa∈D4hは

(F.15)

(F･16)

(F･17)

Ha-C2xv+IC2xv-(E,C2｡,ZC2Z,IC2yl+I(E,C2x,IC22,IC2y)-D2h (F･18)

であることは容易にわかる.剰余類分解

Ha-D2h-C2xv+IC2xv

DダニT+弁T

よりD 4hXRの部分群

(D2h/C2xv;Dぎ/T)-C2xvT+I斤C2mT-(E+ZH)C2.TVT

を得る.Waxialにおける(D2h/C2xl,;Dぎ/T)の固定点部分空間は

Fix((D2h/C2xv;Dぎ/T))-てLITS)R
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となり,(F･16)で求めた固定点部分空間と同じになる･Waxialの部分空間〈l17-3)の固定部分群と

しては最大のものを取ると,(D2h/C2.TV;Dぎ/T)を固定部分群と考える.さらにスピン回転部分

も考慮するとl17･3はA(e3)に不変でありglはC2Zの作用で符号を変え,T3はu2xの作用で符号を

変えるのでglT3はC2zu2xに対して不変である･従ってGo全体で考察すると次の固定部分群と固

定点部分空間を得る.

Gl-(E+C2zu2x)(E+Z斤)C2xvLoA(C3)T

Fix(Gl)-(llT3)R

(2)Hao-C2av,Kao-Tの場合.(1)の場合と同様にして

(F.22)

Ha-C2av+IC2av-〈E,C2a,IC2Z,IC2b)+I(E,C2a,IC22,IC2b)-D2a (F･23)

としてD4hXRの部分群

(D2a/C2av;D2R/T)-(E+Zk)C2avT

を得る.C｡の中で考察すると,次の固定部分群と固定点部分空間を得る.

G2-(E+C2zu22)(E+Z斤)C2avLoA(e3)T

Fix(G2)-((ll+l2)T3)R

(F･24)

(F.25)

(3)Hao-Clf"Kao-Tの場合･Ha/Hao;≡Ka/Kaoとなる可能なHa⊂D4h,Ka⊂R とそ

れに対応するD4hXRの部分群(Ha/Hao;Ka/Kao),Fix((Ha/Hao;Ka/Kao))を表F･3に示す･

表F.3‥Ho-Clん,Ko-Tの場合の固定部分群と固定点部分空間

(Ha/Hao;Ka/Kao) Fix((Ha/Hao;Ka/Kao))

Clh Clh T T ClhT (llT3,l27･3)a

c2xv Clh D2R T (E+C2｡斤)ClhT (l2T3)R

c 2av Clh D2R T (E+C2ak)ClhT ((l2-ll)T3)R

C2h Clh D2R T (E+Ik)ClhT (llT3,l2T3)a

l2T3-C4+ZllT3

(l2Ill)7-3-C4+I(ll+l2)T3
(F･26)

が成立するので表F･3の固定点部分空間は2次元のものか,Fix(Gl)またはFix(G2)に同値であ

り,新たなものは得られない.

(4)Hao-C2xv,Kao-C1の場合.Ha/Hao竺 Ka/Kaoとなる可能なHa⊂D4f"Ka⊂R とそれ

に対応すiP4hXRの部分群(Ha/Hao;Ka/Kao),Fix((Ha/Hao;Ka/Kao))を表F･4に示す･
illT3-(普)(llT3)が成立するので,表F･4の固定点部分空間は2次元のものかFix(Gl)に同値に
なり,新たな固定部分群は得られない.
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表 F.4‥Hao-C2xt"Kao-Clの場合の固定部分群と固定点部分空間

Ha Hao Ka Kao (Ha/Hao;Ka/Kao) Fix((Ha/Hao;Ka/Kao))

D2h C2.TV Cぎ C1 C2xv+I斤C2xv (llT3,illT3)R

D2h C2xv T CI C2xv+nC2xv (illT3)R
C2xv C2xv CI CI C2xv (l17-3,illT3)a

C2R -(E,可

(5)Ha-C2av,Kao-C1の場合.(4)の場合と同様な考察でGl,G2以外に新しい固定部分群は得

られない.

(6)Ha-Clh,Kao-Clの場合.Hao-Clh-(E,IC2Z)をその正規部分群とするD4hの部分群

Haは表F.1,表F.2の中からIC22を含むものを探すと,

D4h,C4ん,D2h,D2ah,C2h,S4,C2xv,C2yv,C2av,C2bv,Clh (F.27)

である･Ha-D4hの場合以外の場合は(3),(4)の場合と同様に得られる固定点部分空間は2次元

以上になるか,Fix(Gl)またはFix(G2)に同値になることを示すことが出来る･

例えばHa-D2hの場合を考える.剰余類分解

D2h-(E,IC2Z)+C2Z(E,IC22)+C2x(E,IC22)+C2y(E,IC2Z)

よりD2h/Clh竺 D2となるのでHa/Hao竺 Ka/Kao-D2h/Clh竺 Ka/ClとなるKaは

Ka-D2R-E+斤+i+t斤

となる.したがって得られる固定部分群とその固定点部分空間は

(D2h/Clh;D2R/Cl;01)-Clh+C2Z方Clh+C2xtClh+C2y綿Clh

Fix((D2h/Clh;Dぎ/cl;01))-(llT3,il2T3)a

(D2h/Clh;Dぎ/cl;02)-Clh+C2Z斤Clh+C2xt斤Clh+C2ylClh

Fix((D2h/Clh;D2R/Cl;02))-(illT3,l2T3)a-C4'Z･(llT3,il2T3)a
(D2h/Clh;Dぎ/cl;03)-Clh+C2ztClh+C2x弄Clh+C2y捕Clh

Fix((D2h/Clh;D2R/Cl;03))- (il2T3)R-(C4'Z(;))･(llT3)a

(D2h/Clh;D2R/Cl;04)-Clh+C2zIClh+C2xtkClh+C2y斤Clh

Fix((D2h/Clh;Dぎ/cl;04))-(illT3)R-(芸)･(llT3)a
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(D2h/Clh;D2R/Cl;05)-C.h+C2zi斤Clh+C2.T斤Clh+C2ytClh

Fix((D2h/Clh;D2R/Cl;05))-(l2T3)R-C4+日 llT3)R

(D2h/Clh;D2R/Cl;06)-Clh+C2Z栃Clh+C2xtClh+C2y斤Clh

Fix((D2h/Clh;D2R/Cl;06))-(llT3)R

となり,固定点部分空間は2次元かFix(a(rEu,1,2)1)に同値なものしか得られない･ ここで

0,･(i-1,･-,6)はつぎのD2h/ClhからD2R/Clへの同型写像である.

01(C2zClh)-斤,

02(C2zClh)-i,

03(C2zClh)-i,

04(C2zClh)-i,

05(C2zClh)-折,
06(C2zClh)-ik,

01(C2xClh)-i

02(C2xClh)-捕

03(C2xClh)-斤

04(C2xClh)-t斤

05(C2xClh)-青
06(C2xClh)-i

HaがD4h以外の他の(F･27)の部分群の場合も,固定点部分空間がその次元が2次元以上となる

か,Fix(Gl),Fix(C2)に同値であることが示される･

Ha-D4hの場合を考える.剰余類分解

D4h-Clh+C4+zclh+C2zClh+C4-zClh

+C2x(Clh+C4+zclh+C2zClh+C4-zClh)

よりD肋/Clh竺 D4となる.したがってHa/Hao空Ka/Kaoすなわち

D4h/Clh竺 Ka/Cl

となるKaは

Ka-D4R-(E,(芸),斤,(筈)〉+i(E,(芸),斉,(筈))

となる.(F.31),(F.33)よりD4h/ClhからD4R/Clへの同型写像はつぎの8個がある.

ol(C4'zclh)-(芸),ol(C2LTClh)-i

o2(C4'zclh)-(言),02(C2xClh)-t斤

03(C4'zclh)-(芸),03(C2cclh)-i(芸)

04(C4'zclh)-(言),04(C2xClh)-f(筈)

-606-

(F･31)

(F.32)

(F･33)

(F･34)



物性理論における群論的分岐理論入門 (その3)

05(C4･zclh)-(筈),05(C2xClh)-i

o6(C4'zclh)-(普),06(C2xClh)-捕

07(C4'zclh)-(普),07(C2xClh)-～;)

08(C 4'zclh)-(筈),08(C2xClh)-拷)
同型写像01の場合を考えると,次の固定部分群を得る.

(D4h/Clh;D4R/Cl'01)-[(E,C4･Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈))
･tc22(E,C4'Z(言),C2Z(i),C4-I(筈))]clh
-D4((芸),i)c lh

を得る.ここで

D4((芸),i)-[(E,C4'Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈))
･C2xi(E,C4'Z(芸),C2Z(i),C4-I(筈 )〉]

である.これよりWaxialにおける(D4h/Clh;D4R/Cl;01)の固定点部分空間

Fix((D4h/Clh;D4R/Cl;01))-((ll+il2)T3)R

を得る.

同型写像 β3を考えると次の固定部分群を得る.

(D 4h/Clh;D4R/Cl;03)-[(E,C4'Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈)〉
･C,xq;)(E,C4'Z(言),C2zf),C4-I(筈 )〉]c lh

-[(E,C4'Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈))
･C,at(E,C4'Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈))]clh亡=EJE=ii;:≡≡=i

-D4((芸),i(2))c lh

を得る.ここで

D4((芸),～;))-(E,C4'Z(芸),C2zW 4lz(筈))

･C,at(E,C4･Z(芸),C2Z弄,C4-I(筈))
である.これよりWaxialにおける(D4h/Clh;D4R/Cl;03)の固定点部分空間は

Fix((D4h/Clh;D4R/Cl;03))-([(ll+l2)+i(l2-ll)]T3)R
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を得る.

01,03以外の同型写像(Oj,i≠1,3)を使っても上の(D｡h/Clh;D4R/Cl;01)または

(D4h/Clh;D4R/Cl;03)に同値な部分群が得られる.したがってGo全体で考察すると次の固定部

分群と固定点部分空間を得る.

C3-(EIC2zu22)D4((芸),i)clhLoA(C3)
Fix(G3)-((ll+il2)T3)R

(F･41)

G4-(EIC2zu23)D4((言),i(芸))clhLoA(e3)

Fix(G4)-([(ll+l2)+i(l2-ll)]T3)a

以上固定部分群G(rEu,1,2)として純粋なスピン回転を含む場合として表9.1Gl,G2,C3,C4の4

個の固定部分群を得る.

F.2 SSP状態:†スピン電子のみによるペアリング状態

F.2節では純粋なスピン回転を含まず,スピン回転≠∈βをRの元とカップルした

ur(u)(u∈S,r(u)(≠E)∈a)の形でだけ含む固定部分群を考察しよう･その日的でき(1)⑮良く2)
の表現空間

W(卓(1)⑳良(2))-〈Tl,T2,T3,iTl,iT2,iT3)R (F･42)

における群SxRの純粋なスピン回転を含まない固定部分群を求めよう.

SxRの部分群はS,Rの部分群Sa∈S,R也∈Rとそれらの正規部分群SaodSa,Ra｡qRa

でSa/Sao竺Ra/Raoとなるとき

(Sa/Sao;R也/Rao‥0) (F･43)

として与えられる･ここで0はSa/Sa｡からRa/Ra｡への同型写像である.W(き(1)⑳良(2))の任

意のベクトルは6∈卓の作用で変化するのでRaoの候補となるのはT-(E,i)とClだけであ
る2.純粋なスピン回転を含まない部分群を考えているのでSa｡の候補はC1だけである.これら

のSao-C1,Ra-T,C1の場合に対応するSa/Sao竺 Ra/RaoとなるSa,Sao,Ra,Raoの組み
合わせは表F.5のようになる.

まず (5)Sa- CnS,sao - cl,Ra-CnR,Ra｡- C1(n≧3)の場合を考える｡C.夏/clから

cnR/Clへの同型写像として次のものがある.
_一~■̀〉

O-(u(e3,;))-(-; ) (F･44)

ここでmはnと互いに素なn以下の自然数である.これらの同型写像から得られるSxRの部分

群は
_-一■〉

(cns/cl;CnR/Cl;0-)≡ 百,≡,帆-〈u(C3,立憲 )(響 )lO≦j･≦(n-1)) (F･45)

2T¢-(E,t6)-(普)(E,i)(一書)-(普)T(一書‖まTに共役なので考える必要がない.
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表F.5‥Sa/C1とRa/Raoが同型になるSa,Sao,Ra,Saoの組あわせ

Sa Sao Ra Rao コメント

(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

(6)

(7)

(8)

l

1

1

1

1

1

El
r

C

C

C

C

C

C

r

壁

が
遠

望

C
竃

鴎

l

1

1

1

1

1

1

1

C

C

C

C

C

C

C

C

LT
'JJ
.Ji
:.'/tj･J'ru
:
.JQ
"
brrt)

n≧3
n>3

C2S-〈E,u2～,), Cダニ〈E,方)

Dぎ-〈E,u22,u2｡,u2y), Dダニ(E,斤,i,叫_一･̀■､_-■''
cns-(u(e3,響)IO≦j≦(n-1)), CnR-((響 )JO≦j≦(n-1))
DnS-cnS+u2xCnS) DnR-cnR+tcnR

c£-A(C3)-(tL･(e3,OJO≦0≦27T),C空,-(4,lO≦¢≦27T)
D£-C£+ u2xC芝, D急-C雲,+Lc急

で与えられる.

ens,m のW(首(1)㊧良(2))における固定点部分空間を求めよう.藍,nに不変なW(き(1)㊤良(2))
におけるベクトルを

V-aTl+bT2+cT3 (F･46)

とする･ここでa,a,Cは複素数である･扉 まu(e3,i票)(i-0,･･･,n-1)に対して不変であるのI巳≡;i■i己■■空:;;ii
でC-0である.V-aTl+bT2の(u(C3,管)(響 ))∈己.:,mに対する不変性より

亡=iiR=i

(u(e3,慧)(筈 ))AV-a(TICOS筈+T2SinZE)e轄 +b(-TISin誓い2COS空 )e摩n n

-(acos空-bsin筈)e摩 Tl+(asinZE+bcos筈)e摩 T2n n

-aTl+bT2

27T
(acos･丁 -bsin竿)e曹 =a

(F.47)

を得る.これより

n n

(asln空+bcos筈)ei警 -bn

が得られる.(F.48)が(a,b)-(0,0)でない解をもつためには

cos慧e曹 -1 -sin塾e摩a

sin慧e摩 cos慧e摩 - 1

(F.48)

= eiAT _2C｡S空 e摩 +1
n

-(ei票 -e轄)(ei禦 -e一轄)-o (F.49)
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を満たさねばならない.従って

を得る.〝↓-土1に対応して(F･48)は

b-(tiaia

γT7,=士1

ifm= l

ifm =-1=n-1

の解を持つ･このようにして可能な固定部分群として enS,1とenS,れ-1を得るが

ens,n-1- u22enS,1u2x

(F･50)

(F･51)

(F･52)

となってCn,n-1はenS,1に同値にな り,enS,1だけを考察し,今後 enS,1をenSと記すことにする･
-S

このようにしてSa-CnS,sa｡-c l,RQ-CnR,Ra｡-C1よりW(首(1)⑳良(2))における固定部
分群と固定点部分空間を得る.

_-･~〉
(cns/cl;CnR/Cl;01)-enS-(u(e3,等)(宣誓)恒 j≦n-1) (F.53)

Fix(enS)-((Tl+iT2),i(Tl+iT2))R

つぎに6)Sa-DnS,sao-cl,Ra-DnR,Rao-Clの場合を考える.以上のことを考慮する
とDnSからDnRへの同型写像として

01-(u(e3,;))-(; )
_･一･~~〉

01-(u2x)-ま(筈 )

がある.ここでm -0,-,n-1である. 対応する部分群は

(F.54)

(DnS/cl;DnR/Cl;01-)-Dnm-(u(e3,響)(2)I0≦j≦n-1)
～S

′一一〉 _～ ー
･u副 等 )(u(e3,響)(慧 Ho≦j･≦n-1〉 (F･55)

となる.ここで同値関係

E:=iiiliii:ヨ■≡=i E≡=iilii一声⊆≡=i
bS≡bnS.-(慧 )i)nSm(一慧) (F･56)

に注意するとj)nSだけを考慮すればよいことが分かる.このようにしてSa-D,S,sa｡-cl,

Ra-D.E,Ra｡-ClよりW(卓(1)⑳良(2))における固定部分群と固定点部分空間を得る.
～

bnS-(u(e3,等 )(立憲 )lO≦j≦n-1)
_-一■､_.._･･･~

･u2xt(u(e3,誓 竺)(ま憲 )恒 j≦れ-1)

Fix(bnS)-((Tl+iT2))a
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固定点部分空間〈(Tl+iT2))Rは扉こはよらない･従ってn- ∞の場合も成り立ち,W(宮(1)⑦良(2))
における固定部分群と固定点部分空間として

乾-〈u(e3,0)0～lO≦0≦2可 +u2xt(u(e3,0)0-[0≦0≦2可
-A(e3)+u2.TIA(C3)

Fix(藍)-((Tl+iT2))a
を取ればよいことが分かる.ここで

A(e3)-〈u(e3,0)OIO≦0≦27,)

(F･58)

(F･59)

である.

表F.5の他の組み合わせからは,2次元以上の固定点部分空間が得られるので除外できる.この

ようにしてSxRの純粋なスピン回転を含まない固定部分群と固定点部分空間として(F.58)のも

のを取ればよい.D4hXRのW(bEu㊨良(2))における固定部分群と固定点部分空間をあわせる

とGo全体でW(rEu,1,2)のなかでは次の固定部分群と固定点部分空間を得る.

G5-(E+Ik)(E+C2zu22)(E+tu22)C2xvLoA(C3)

Fix(G5)-(ll(Tl+iJr2))R

G6-(E+Ik)(E+C2zu22)(E+lu23)C2avL｡A(C3)

Fix(G6)-((ll+l2)(Tl+iT2))R

G7-(E･Ik)(EIC2zu2Z)(E･iC2xu2x)C4((芸))LoA(e3)

Fix(G7)-((ll+il2)(7-1+iT2))a

G8-(EIIk)(EIC2zu22)(E･tC2au2x)C4((芸))LoA(e3)
Fix(G8)-〈【(ll+l2)+i(l2-ll)】(Tl+iT2))R

亡=iii≡■⊆≡;;ii

C4((芸))-(E,C4'Z(芸),C2zu2Z,C4-Zト芸)〉
A～(C3)-(u(e3,0)blo≦o≦27T)

ここで

(F･60)

(F.61)

Gl ～G8の固定部分群はD4hXR またはSxRの空間Ⅳ(bEu⑫良(2))またはW(吾(1)㊤良(2))

における固定部分群を求めることによって得られた･G1-C4は連続群A(e3)をG5 ～G8は連続

群A(C3)を含んでいる.次節でD4hXSxR の連続群を含まない離散的な固定部分群を求める.

F.3 ESP状態 :離散的固定部分群を持つ状態

まずD4hXSx4?のW(甜 Eu,1,2))における離散的固定部分群を求めよう･これは次のように

書くことが出来る.28)

Gd-(piui6ili-1,･･･,Nd)
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ここでpi∈D4h,ui∈S,6i∈4･である.任意の¢∈中は空間W(rEu,1,2)のベクトルを変える

ので純粋な¢は固定部分群には含まれない.したがってPi-ui-Eのとき,¢i-0でなければな

らない.Gdが群であるためにはpiui¢i,Pjuj4,3･∈Gdとしたとき

(piui6i)(pju,･Qj)- Pip,･uiuj4,iQj

- pkuk毎 ∈Gd

でなければならない.ここで

PiPj=Pk

uiuj= uk
_.'一~■)

¢i4,i-6k-(¢i+4,i)

従って(F.62)の定義でゲージ変換部分4･～iを除いた部分

GdDS-(piuiLi-1,･･･,Nd)

(F･63)

(F.64)

(F･65)

はD｡hX Sの部分群になる･D｡hX Sx卓の部分群はD4hXSの部分群GdDSの各元に適当な

ゲージ変換(位相因子ei少を掛ける)を行って構成することが出来る･

ll,l2のC2Z,Zに対する変換性

C2Z･l1--ll, C2Z･l2--l2

7 ･l1--ll,I･l2--l2

よりC2Z,Iに位相因子ei汀が掛かった C2Z斤,I斤がetrEu,1,2)の固定部分群に必ず含まれる.また
u2Zに付随するゲージ変換をei¢uとすると

(u2zei¢u)2-C2iSu-1 (F･66)

となり4,u-0,7Tが得られる.れ -0の場合は純粋な u2Zがあることになり,第F･1で述べた

Gl～ G4に帰着する.したがってこの節では u22が関与する場合はu2zei7Tの形のみを考慮すれば

よい.

GdDSの候補となるD4hXSの部分群を求めよう･定理2･4(そのIp･530)より,D4hXSの部分群

はD4hの部分群Haとその正規部分群Hao<H a,Sの部分群Kaとその正規部分群KaoqKaが存在し

てHa/Hao竺 Ka/Kaoが成り立つとき(Ha/Hao;Ka/Kao;0)として求められる.Iei7T,C2zeilrは必ず
Gdに含まれるのでHa,Haoは必ず圭 C2Zを含む･すなわち(F･65)のGdDSはC2h- (E十I)(E+C2Z)
を含む.C2hを含むHa,Haoを表F.6に記す.ここでHa,Haoとして

Ha-D4h,Hao-C2h

Ha/Hao-D4h/C2h竺Ka/Kao

- 6 12-
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表F.6:C2hを含むHa,Haoの組

Ha Hao

D4h D4h,D2h,D2a,C4h,C2h

D2h D2h,C2h

D2ah D2ah,C2h

C4h C4h,C2h

C2h C2h

を満たすKa,Kaoとして

Ka-D4S-tE,u4+I,u22,u4-I)+u22(E,u4+I,u2Z,u4-I)
Kao-Cぎ-(E,u2Z)

を取る.同型関係

D4h/C2h竺D4S/Cぎ竺 D2

と剰余類分解

D4h-C2h+C4+zc2h+C2xC2h+C2bC2h

D4S-C2S+u4+zcぎ十u22Cぎ十u2bC芽

を考える.D4h/C2hからD4S/Cぎへの同型写像には次の6種類が存在する.

ol(C4+zc2h)-u4+zcぎ,

02(C4+zc2h)-u4+zc芽,

03(C4+zc2h)-u2bC芽,

04(C4+zc2h)- u2bC2S,
oS(C4+zc2h)-u2xCぎ,

06(C4+zc2h)- u2xCぎ,

01(C2xC2h)-u2xC2S

02(C2xC2h)-u2bCぎ

03(C2xC2h)-u2xCぎ

04(C2xC2h)-u4+zc2S

o5(C2xC2h)-u4+zcぎ

06(C2.TC2h)-u2bC2S

(F･69)

(F･70)

(F･71)

(F･72)

各場合に分けて考察する.

(1)β1,

構成される部分群は

GdDIS-(D4h/C2h;D4S;ol)-C2hCぎ+C4+zu4+zc2hCぎ+C2Xu2xC2hCぎ+C2bu2bC2hC2S

-(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z)

+C4+zu4+I(E+C2Z)(E+I)(E十u22)

+C2xu2x(E+C2Z)(E+I)(E+u22)

+C2bu2b(E+C2Z)(E+I)(E+u22)

- 6 13-
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で与えられる.この群の生成元は

91-C4+zu4+I)92-C2.Tu2x)gI-I?gz-C2Z

であり,次の関係を満たす.

(F･74)

9号-E,922-E,gI2-E,gz2-E,92919291-E,u2Z-gfgz (F.75)

GdSIDの各元に適当なゲージ変換を付加してGdDISに対応するD4hXSx中の部分群 Gdlを構成し
ょう.これは(F.74)の生成元にゲージ変換を施すことによって構成できる.すなわち∂dlの生成

元は

51-C4+zu4+zeiQ1,52-C2xu2.Tei¢2,g～I-IeiQI,9-I-C2zei¢Z (F.76)

となる･giの満たす関係(F.75)より

e4i4･1=C2i4･2=e2i4･I=C2i4･Z=e2i41+2ih=1

を得る･(F.77)より

C2iQl=1

を得る.W(rEu,1,2)の全てのベクトルはZ,C2Zの作用で符号を変えるので,

4)I-¢2-打

でなければならない･u22-9fgzを考慮するとu22に付随するゲージ変換eiQuは

ei¢u =C2iQl十iQz=C2iQl+i汀=em

となり,

4,u-7T

(F.77)

(F･78)

(F･79)

(F.80)

(F･81)

を得る･(F･77),(F･78)より¢1,¢2の可能な組み合わせは(¢1,4･2)-(0,0),(1T,0),(0,q),(打,7T)の

4通りである.

(4,1,¢2)-(0,0)の場合,生成元は

百1-C4+ztJ･4+I,g～2-C2xu2諾,gI-Zet打,gz-C2zet∬

となり,u22にはei汀が付随することを考慮すると,得られる部分群は

Gdl(0,0)-(D4h/C2h;D4S/Cぎ;ol)(.,0)-(E+C2Z斤)(E+IH)(E+u22弄)

+C4+zu4+I(E+C2zk)(E+I弄)(E+u227T～)

+C2xu2x(E+C2Z斤)(E+Z弄)(E+u22斉)

+C2bu2b(E+C2zk)(E+I弄)(E+u22～7T)

-(E+C2zI)(E+IH)D4(u4+I,u22)
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となる･ここでD4(u4+I,u2.T)は

D4(u4+I,u2.T)-(E,C4+zu4+I,C2zu2Z,C4-zu4-I)+C2.Tu2.貢E,C4+zu4+I,C2zu2Z,C4-zu4-Z〉 (F･84)

であり,D4の空間回転とそれに対応するスピン回転との同時回転からなる群である.edl(0,0)の

W(IIEu,1,2)における固定点部分空間Fix(edl(0,0))は

Fix(edl(0,0))-((llTl+l2T2),i(llTl+l2T2)〉R

となる.

時間反転tを加えたGo-D4hXSx(申+t申)のなかで考えると

G9-(E+C2zI)(E+In=)D4(u4+I,u2T)T

Fix(G9)-((llTl+llT2))R

(F･85)

(F･86)

を得る. (Ql,4,2)-(0,7T),(汀,0),(7r,7T)の場合も上と同様な方法で求めるとG9に同値な部分群

が得られる.

(2)β2

構成される部分群はG9と同値である.

(3)β3

得られるD4hXSの部分群は

GdD3S-(D｡h/C2h;D4S/C2S;03)-C2hCぎ+C4+zu2bC2hCぎ十C2xu2xC2hCぎ+C,bud+zc2hCぎ

-(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z)+C4+zu2b(E+C2Z)(E+I)(E+u22)

+C2xu2T(E+C2Z)(E+I)(E+u22)+C2bu4+Z(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z) (F.87)

となる･G5;Sの生成元は

91-C4+zu2b792-C2bu4+Z〉gI-I

であり,次の関係を満たす.

91-E,9窒-E,gI2-E,C2Z-gf,u2Z-922

G5;Sに対応した Gd3はつぎの生成元を持つ･

91-glei¢1〉9-2-912ei¢2〉9-I-gleiQI

(F･89)より

C4iQl=C4iQ2=e2i¢I=1

を得る.I,C2Z,u2Zに付随するゲージ変換はei7Tでなければならないので,(F.89)より

ei4･I=C2i¢1=e2iQ2=e87T
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を得る.これより

4)I-7T

¢1-土竺2
¢2-士竺2

ここで複号士は順不同である･(Ql,¢2)-(一昔,一昔)の場合,得られる部允群は

Gd3(一芸,一芸)-(D4h/C2h;D4S/C2S;03)(一号,一号'-(EIC2zk)(EII#)(EIu2Z弄)
+C4+zu2be-ii(E+C2Z7T～)(E+IH)(E+u2zf)

+C2xu2x(E+C2Z弄)(E+77T～)(E+u2Z弄)

C,bud+ze~i昔(E+C2Z弄)(E+I7T～)(E+u227r～)

-(EIIf)D2(u2Z,u2x)C4(u2a(芸))

となる.ここで

D2(u2Z,u2x)-〈E,C2zu2Z,C2xu2x,C2yu2y)
.～

C4(u2a(言))-〈E,C4'zu2a(;),C2Z弄,C4-zu2a(一芸))

である.ed3(一昔,一昔)のW(d｡(rEu,1,3))における固定点部分空間は

Fix(ed3(-芸,一芸))-i(llTl+il2T2),i(llTl･il2T2))a

となる.Coの中で考察すると

GIO-(EItu2x)(EII弄)叫 u2Z,u2x)C4(u2a(芸))
Fix(G10)-((llTl+il2T2))R

を得る.(4,1,¢2)の他の可能な組み合わせの場合でも,G10と同値な部分群が得られる.

(4)04

得られるD4hXSの部分群は

(F･93)

(F･94)

(F.95)

(F.96)

(F･97)

GdD4S-(D4h/C2h;D4S/C2S;04)
-C2hC2S+C4+zu2bC2hC2S+C2xu4+zc2hCg+C2bu2cc2hCg

-(E+C2Z)(E+I)(E+u22)+C4+zu2b(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z)

+C2xu4+I(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z)+C2bu2x(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z) (F.98)

で与えられる.この群の生成元は

91-C4+zu2b)92-C2xu4+Z〉gI-I
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であり,つぎの関係を満たす.

9号-942-gI2-E

C2Z-gf,u2Z-922

GZsに対応するD4hXSx奇の部分群はつぎの生成元により構成される･

91-91eiQl-C4+zu2bei¢1

92-92ei¢2-C2xu4+zei¢2

9I-gJeiQI-CzeiQI

(F ･100)

(F ･10 1)

(F･100)より(3)の場合と同様にして4,I-7Tで(4,1,4,2)の組み合わせは(士昔,士昔)(順不同)の4通

りである･(4,1,4,2)-(一昔,一昔)の場合を取ると得られる部分群は

G劫(一言,一言)-(D4h/C2h;DE/cE;04)(一言,一芸)

-(E+C2Z7T～)(E+I弄)(E+u2Z弄)

+C4+zu2be-ii(E+C2Z#)(E+If)(E+u,zk)

+C2xu4+ze~iq(E+C2Z7T～)(E+I7T～)(E+u22弄)

+C2bu2xei打(E+C2Z～7T)(E+Zf)(E+u2Z斉)

-(EII#)D2a(u22,u2x)C4(u2a(芸))

となる･ここでC4(u2a面 )は(F.95)で定義されたものであり,

D2a(u2Z,u2x)-(E,C2zu2Z,C2au2｡,C2bu2y)

である･ed4(一昔,一昔)のW(甜Eu,1,3))における固定点部分空間は

(F.102)

(F･103)

Fix(G～d4(一芸,一芸))- 〈【(ll･l2)Tl+i(l2-ll)T2],il(ll･l2)Tl･i(l2-ll),2DR (F･104)

となる.Goの中で考察すると

Gll-(E+tu2x)(E'I叩 2a(u2Z,u2x)C4(u2a(;)) (F.1.5)

Fix(all)-([(ll+l2)Tl+i(l2-ll)T2])a

を得る･(4,1,4,2)の他の可能な組み合わせの場合でも,Gllと同値な部分群が得られる.(5)05

得られるD4hXSの部分群は

G5;S-(D4h/C2h;D4S/Cぎ;oS)

-C2hCぎ+C4+zu2xC2hCg+C2.Tu4+zc2hCぎ+C2bu2aC2hCぎ

-(E+C2Z)(E+I)(E+u22)+C4+zu2x(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z)

+C2xu4+I(E+C2Z)(E+I)(E十u2Z)+C2bu2a(E+C2Z)(E+I)(E+u2Z) (F･106)
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で与えられる.この群の生成元は

91-C4+zu2x)92-C2xu4+I)gI-I

であり,つぎの関係を満たす.

g壬-942-gI2-E

c2Z-g至,u2Z-922

GB;Sに対応するD4hXSx中の部分群はつぎの生成元により構成される･

91-91eiQl-C4+zu2xeib1

92-92ei¢2-C2xu4+zei¢2

gI-gzeiQI-CzeiQI

(F･107)

(F･108)

(F.109)

(F･108)より(3)の場合と同様にしてか-打で(41,4･2)の組み合わせは(土昔,土昔)(順不同)の4通

りである･(41,4･2)-(普,普)の場合を取ると得られる部分群は

∂d5(芸,芸)-(D4h/C2h;Dぎ/C2S;04)(芸,芸)-(E･C2動 EIIq～)(EIu22弄)

+C4+zu2ccii(E+C2Z弄)(E+(弄)(E+u2Z弄)

+C2xu4+zeii(E+C2Z弄)(E+C/育)(E+u22弄)

+C2bu2aeiq(E+C2zIT～)(E+Zm･～)(E+u2Z弄)

-(EII#)D2a(u22,u2a)C4(u2T(芸))

となる.ここで

D2a(u2Z,u2a)-(E,C2zu2Z,C2au2a,C2bu2b)
一･一･一■ヽ._..･一一

C4(u23(芸))-(E,C4'zu23(芸),C2Z弄,C4-zu2x(一芸))

である.ed5(普,普)のW(甜 Eu,1,3))における固定点部分空間は

(F･110)

(F ･111)

Fix(ed5(言,芸))-〈【(llTl+l2T2)･i(llT2･l2Tl)],il(llTlIl2T2)十i(llT2Il2Tl)DR (F･112)

となる.G｡の中で考察すると

G12-(EItC2xu2x)(EIIU 2a(u2Z,u2a)C4(u23(芸))
Fix(G12)-([(llTl+l2T2)+i(llT2+l2Tl)])R

を得る.(4･1,¢2)の他の可能な組み合わせの場合でも,Gllと同値な部分群が得られる.

(6)β6

(5)の場合と同様にしてCoのなかで

Gl-(E･tC2au2x)(E･I弄)D2(u2Z,伽2b)C4(u22(言))
Fix(G13)-([(ll+l2)Tl+(l2-ll)712)+i((ll+l2)Jr2+(l2-ll)Tl)])a
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を得る.

Ha-D4h,Ho-C2h,Ka-D4S,Ko-C,S以外の組み合わせから得られる部分群の固定点部

分空間はGl ～G13に同値なものか,2次元以上のものになる･従って甜E"1,2)のW(甜 Eu,1,2))
における固定部分群とその固定点部分群は表9.1の様になる.
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付 録G その1,その2正誤表

物性理論における群論的分岐理論入門
一対称性の破れのための群論入門-

表 1:その1正誤表

ページ 行 誤 正

513 下から2行目 失われてて 失われて

516 下から5行目 (Goinvariantfunctiomn) (Goinvariantfunction)

519 上から8行日 間回転

536 上から2行目

536 上から6行目

543 下から10行目 l+1

e

∑d
d

∑
日

射

551 上から8行目 ∑
i=17t

553 上から1行目 不変部分群

556 下から2行目 =0

557 下から14行 方程式(4.46)

565 上から11行目 不動点部分空間

567 上から10行目 (genrric)

570 上から2行目 例 5.3

空間回転

乃

∑
d

e

∑出
Bll 1-1

n

∑
i=1

固定部分群

-0 (4･42)

方程式(4.48)

固定点部分空間

(generic)

例4.4
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表 2:その2正誤表

ページ 行 誤 正

209 上から6行目 ∑(Wo)ii(logWo)ii-∑(Wo)ii(logWo)ii∑(Wo)ii(logWo)ii
I

210 下から3行目 (召BIf)*

211 下から9行目 -一入3･i

216 下から13行目 71

234 下から2行目 (u(e,0))S*S′

235 上から16行目 ま 写

235 下から5行目

237 下から9行目 u(e,0)

244 上から3行目 kM-(芸,芸)

244 上から4行目 kx-(芸,o)

247 上から1行目 B.1(p.340),B2(p.341)

249 上から15行目 (3,2,1)の場合

251 下から3行目 S(0)(k,k')

251 下から2行目 T(0)(k,k')

252 上から6行目 エルミート性

252 下から8行目 S(0)(A,k')

252 下から7行目 T(0)(k,k′)

254 上から2行目 (ks)≠(k′S)

254 上から3行目 (ks)≠(k'S)

258 上から2行目 p∈D4

259 上から11行目 y(k)偶関数,A-2,3

I

(hlBTlf)*

--A(Z)ji

fl

(u(n,0)):S,

-.≒≒
1

V7V

u(n,0)

kM-(7T,7T)

kx-(1T,0)

B･1(p･339),B2(p.340)

(3,1,2)の場合

SO(k,k')

TO(k,k/)

ユニタリー性

SO(k,k')

710(k,k')

(ks)≠(k′S/)

(ks)≠(k'S′)

p∈D4h

y(k)は偶関数,A-1,2,3

次ページに続く
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267 上から1行目 -zO(k)

267 上から2行目 -zl(k)

269 下から13行目 -27Tn1

270 下から7行目 -(2/N)(V-2J)

271 下から7行目 -(2/N)(V-2J)

279 下から10行目 実数a,bは

281 下から12行目 るように様に

288 下から2行目 eムMB19,0,0)

289 上から11行目 etMB19,0,0)

289 上から13行目 G(MB19,0,0)

289 上から14行目 Fix(a(MB19,0,0))

291 下から1行目 図8･4:G(MB19,0,0)

296 下から9行目 HSI+鶴+HA

298 下から11行目 C(e3)Rh)

298 下から2行目 0≦0≦27T)R

327 上から3行目 図8･13:a(MB191,1)

334 下から8行目 (6)P⑳首(0)㊤瓦(2)

-zo(k)ss,

-zl(k)ss′

-27Tn2

--(2/N)(V-2J)

--(2/N)(V-2J)

実数α,〃は

るように

eLMB19,0,1)

etMBlg,0,1)

G(MB19,0,1)

Fix(a(MB19,0,1))

図8A･･a(MB19,0,1)

HSL+鶴

C(C3)Rn)

0≦β≦2可

図8･13‥G(MB191,0)

(6)P⑳き(1)⑳良(2)
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