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を計算するとこの局在モーメント消失温度近傍では, random magnetic fieldの熱ゆ

らぎの増加がある｡これが帯磁率の温度変化に′卜さな異常 (x(T)~1の曲線が軽く折れ

曲る)を与えている｡自由エネルギーの温度変化は atomic limitの場合と大体似てい

る｡ kBTm S 0･21では温度変化がF(2)(fi)からの寄与 (局在的 )に特長づけられ

kBT- ～ 0･21ではF(1)からの寄与 (バンド的 )に特長づけられているo 比熱の温

度変化については,kBル/W = 0･2に1個のピークを持っ｡

(尚,この話の詳しい内容は J｡Phys｡Soc.Japan 40(1976)Apr｡ に掲載さ

れる予定です｡)
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電子相関による金属非金属転移
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金属非金属転移は色々な物質に見られ,1)その様子は物質により色々である｡そのメカ

ニズムも物質により異なると思われるが,ここではV2 03について考え声o問題にする

のは,paramagneticな金属相と絶縁体相のbotmdaryである｡ この phaseboundary

は Criticalpoint をもつので 2) gas-liquid transition と同様に,金属と絶縁

体の間には本質的な差はないと考えられる｡モデルとしては,H｡bbardモデルをとり,

LU - 1,,fo tijCTocjo+Ⅰ∑ni↑.ni↓ 1̀'1

transferenergy tijが系の体積によるとする｡実験的に札 転移は圧力によって起

こっており,転移に際して体積変化が見られるのでこのようなモデルを取った｡系の自

由エネルギーF(Ⅴ) (Ⅴは系の体積 )は

aa; -島 (∂tij/∂V)<cllocjo,
で与えられるo tijをnearestneighbourのみにとり,相互作用のない時のバンド巾

△ がtijに比例することに注意すると,
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aF/av-aK

a- ∂△/∂fl(fl-V/N,Nは格子点の数 )
1
- ∑

N△ i,j,♂
tij<cTocio>

(3)

と書ける,Kは運動エネルギーであるから,系のグリーン関数3)を与えれば,計算する

ことが出来る｡この外に,格子の C,1asticenergyを (NC/2)(fト S}o)2 の形で考

えてFに加えると,

∂F/∂Ⅴ- aK+C(fl-flo)=- -P (4)

となる｡ Pは圧力である｡ Kはflを通じて△の関数であり,転移の近くではflの変

化は小さいとして αがflによらないとすると,

K(△)+ C′△ -P′ (5)

となる (C′- C/α2, p′ニ ーp/α)｡ I,′の原点を適当にとることとして,本質

的でない項は省略した｡ (5)を解けば,相図が得られる｡数値計算によれば, (5) は

適当なC′の値を仮定すれば,高温では (Kは温度による)あらゆるP′の値に対して

一つの解をもち,低温では,ある範囲のP′に対して三つの根 (△ 1く △ 2く△3) を

もっo △ 2は不安定解を与え,P′が大きい時は△ 3が,p′が小さい時は△ 1 が自由

エネルギー最低を与えるo転相点は最低エネルギーを与える解が△ 3から△ 1に移る点

であり,gas liquid transitionと同様に論ずることが出来る｡ (3)が三重根をもっ

様な温度'圧力が criticalpoint(Tc,Pc')を与えるo

計算は,Tc-0･1Ⅰ･0･05Ⅰ等について行われたが,転移点での△ のとびが50蕗

ぐらいにもなり,定量的には良い結果ではない｡
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Hubbard modelの任意に詰まった

バンド及び構造不規則な系に対する解

東大 ･理 青 木 秀 夫

上 村 班

§1. ま え が き

Hubbardmodelの物理的性質を調べる場合に,従来しばしば alloy analogyによる

cpA に対応する近似が行われてきた｡Alloy analogyl,2)では, o スピン電子の電

子構造をみる時には-oスピン電子を各格子に固定させ,その不規則ポテンシャル中を

一体的にαスピンが運動すると見倣す｡ しかし,電子は±αスピン双方が相互作用しな

がらダイナミカルに運動しているから,ダイナミカルな効果を考慮する必要がある｡我

々はその効果がHubbard近似1)においてCPA に比べ如何なる役割 りを演じているか

を,先ず任意につまったバンドについて解析し3)明確にした｡さらにHubbardmodel

を不純物帯に応用する為に,不純物帯の本質的特徴の一つである構造不規則性を持つ系

について,やはりダイナミカルな効果を入れて解き三)cpA との比較や金属非金属転移

について論 じた,用いたHubbard近似は,フェルミ面での自己エネルギーの振舞等に

ついて不合理な点も指摘されているが,金属非金属転移の over(111な特徴をグリーン関

数を用いて調べる為には適当であろうと思われる｡

§2･ 任意のnoに対する電子構造

CPA とHubbard近似の差をはっきりさせる為に, half-filled(n†-nl- 1/2)

バンドからnoをずらせて電子構造を求めるoHubbard近似では自己エネルギーflOQま

3項の和として表わされてお り,最初の項がCPAに対応し,resonance broa･]ening
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