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§1. Intrduction

TTF-TCNQにおける異常なピークがColeman達1)によって観測 されて以来,一

次元の electron-phonon系のPeierlstransition2)が脚光を浴び,現象論の立場からも,

微視的理論の立場からも議論されてきた.3)

微視的な取扱いとして,Suz｡m｡r｡-Kurih｡ra4㌦ま温度 Gt｡｡n･S functi｡nLを使って,

Renormalizedrandomphaseapproximation(RRPA)の範囲内でPeierlstransitionを

検討した.彼らはvertexcorrectionがある場合 とない場合を検討し, 前者 はPeierls

tram-sitionが絶対零度で起 りうるが,後者は絶対零度でも起こり得ないと結論した.

我々は独自な立場から,RRPAの範囲内で近似の意味をはっきりさせながら, flu-

ctuationの効果をzero-pointfluctuationとthermalfluctuationとに分離 して考察す

ることを試みたところ,Suzumura-Kuriharaと細かい点では異なる結果を得たが,Pei-

arlstransitionが起こらないということでは一致する結論を得た｡更に高温領域では

thermalfluctuationが,低温領域では zero-pointfluctuationがきき,絶対零度では

zeropoirltfluctuationがPeierlstransitionをこわしていることを示すことができたo

これは一次元では zeropointfluctuationの効果によって絶対零度においても long

rangeorderが生じないというS･Takadaの一般論5)とも一致するo同時に我々はflu-

ctuationの温度依存性を明確にすることができた｡

§2において,RRPAの範囲での formulationを示 し,electronGreen'sfunction

を求めるo §3ではphononGreen'sfunctionの self-energypartを計算 し,それの

phonon血･equencyとmomentumの依存性が,それらの領域によって異なっていること
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を示す｡ §4では fluctuationの原因を zeropointfluctuationと thermalfluctuation

の部分に分離 し, self-consistentequationを示す｡ §5において zeropointfluctua-

tionとthermalfluctuationのきく温度領域と温度依存性を検討する｡

§2. TemparatureGreen'sfunction

Hamiltonianを次のように与える:

g +

H･-冨Epap'ap+召wqbq'bq+pEq 福 一ap･qapPq
(1)

ここで,E,はfreeelectronenergy,aJとapはそれぞれ,電子の生成 ･消滅演算子,
wq,bq',bqはそれぞれ phononの energy,生成,消滅演算子,gは電子 とphononの

結合定数であるoまた Pq-ノ売方 (b｡+b_'q)o
温度 Green'sfunctionは次のように与えられる :

57(p,ion)--JPdT(Tap(I)ap･(0))eiwnT0

-a(q,ice)--/Pdで(Tpq(I)pq(0))ei{eTO

ここで,P-1/T,く )は thermalaverageを意味する｡電子のGreen'sfunction57

(p,ia'n)に対するself-energypart∑(p,ion)は,Renormalizedrandom phase

approximation(RRPA)の範囲において

K+q,ice

･ (p,ion)-崖≡塾
p-K-q,i也In-ice

2

-一旦･T ∑ cD(K+q･iEe)57(p-K-q,ion-ice)
WK q･i{e

(4)

となる｡ここで doublelineは trueelectronGreen'sfunction,doublewavyline は

truephononGreen'sfunction,Kは reciprocallatticevectorであるo

今, (4)式において, q,iEe～0では, phononが softeningに近づくため,pとiEe
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が0の近傍から来ると考えることができるoそこで electronselト_energypartを次のよ

うに近似する｡

∑(p,ia･n)-△2g(p-K,ia･n)

ここで
2

A2-- 蓬｣T ∑ -Z)(K+q,ice)
a)K. q,ice

次に,phononself-enegypartについても,RRPAの範囲において求めると,

PIlaln

n(K･q,ice)- ∈ ≡ ≡ ≫

K+q-p,i(p-ion

2g

WK
T-∑ 57(p,i也'n)57(K+q-p,ice-iwn)
pll也)Il

(5)

(6)

(7)

となる｡

electronGreen'Sfunctionは (5)式から代数的計算で容易に求めることができるo

57(p,i也)n)-
柄 (Jip2+wn2'4A2-解 )

57(p-K,ia,n)-

2A2(ion-Ep)

ノ吉許否 (vE,2+wn2+4A2-ノ lid2n3
+2p亡Jl2A2(Li6dn+Ep)

(但 し, bandは half-filledで E,-KL--E｡とした )o

§3. phononself-energypartの計算

初めに,口(K,0)を求めてみよう｡ (7)に(8)と(9)を代入することによって,

n(K,0)--3i2T∑
売 上品 (∨研 十諭吉+E,2+4A2-)2

(8)

(9)

(10)

となる. wnのsummationをcontour積分に置きかえ,解析接続することにより,(10)

式は

-141-



北村豊幸 ･堺英二郎

n(K,0)-一意 iwdEIAdzta血 量 JEI2-去吉元A2二zi5a

となる｡ここで, )は電子とphononの無次元の結合定数,W はバンド幅である｡

｡…E, A…ノさ2+4A2°

(ll)

(12)

Z

と定義するot･anhTT-1-2f(Z)とし, (ll)式を二つの部分に分け,それぞれ n(K･

0),口l(K,0)とすれば,

nz(K･0)-一 志 iwdEIAdz(Z2-a2)%(A2-Z2)% (13)a

となるo (13)式の右辺のZに関する積分は Z2-A2(1-k2u2),k2-4△2/A2なる変数変

換をほどこせば,楕円積分で表現され,

A

I dz(Z2-a2)%(A2-Z2)%--i(Ⅰ2(k2)-Ⅰ｡(k2))a

となる｡ここで,

1 un
h＼Aノ~Jo (1-u2)%(1-k2u2)班

である｡さらに

･｡(k2)-F(-2,k)

･2(k2)-古 く(12W,k)-E(-2,k))

㌔(k2)…J

Ⅰ4(k2)-
2(k2+1)

3k2

dll

･2(k2)-忘 Io(k2)

なる楕円積分をk2について展開すれば

W
nz(K,0)三Iilog云
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となる｡次にnt(K,0)の項は,T〈△〈Wと仮定し, EとZの積分順序を交換して積

分すれば,

n.(K,0);言"(3)(芸)3

となる｡ここ で((3)は(一関数である｡こうして

n(K,0)-- i.nWA･言" (3)(芸)3

(18)

(19)

を 得る｡

さて次にn (K+q,0)を求めてみよう｡そのために は ,∩(K,0)を求めてあるので,
Ⅲ (K+q,0)一口(K,0)を求めればよい｡

i

n(K'q,0)-n(K,0)-A-4TEnlwwdEl
(ia･n+E)(ia'n-E')

(wn2+E2)% (wn2+E'2)%

×((wn2+E2+4A2)%-(wn2+E2)%)((a,n2+f′2+4A2)%

-(wn2+E′2)班)+((a･n2+E2+4A2)%-(wn2+E2)%)] (20)

となるoここでE′-E+27,27-vFqであるo E積分の積分範囲を (-W,-7)と(一甲,
W)とに分け,前者の積分変数 Eを-E+7,後者の積分変数EをE+甲に変換すれば,
対称性のよい次の式を leadingtermの り/Wのオーダーの範囲内で得る｡

2(a･n2+ab)

~~＼▲ー'V'-A4Jou'⊥gnL (wn2+a2)%(wn2+b2)%

×((a,n2+A2)%-(a,n2+a2)%)‡(a,iZ+B2)%-(a･n2+b2)%)

+((a･n2+A2)%-(wn2+a2)%)2+((a,n2+B2)%-(a,n2+b2)%)コ (21)

n(K'｡,0)-n(K,0)買主 JWdET∑ [-

ここで,

a…仁甲, A…J(ト7)2+4A2
b≡t+符, B…J(E+7)2+4A2

1
-
し
｢
｣

(22)

こうしておいて,次にaln-sumをcontour積分になおし,解析接続することによって
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(21)式は次のようになる｡

･i(K･q,0)-芸 J.wdE[Ta.dztanh否
b z

∠ノ
+I dztanhTTA

(Z2-ab)(A2-Z2)鰭(B2-Z2),lH2

B z (Z21ab)(B2-Z2)%(Z2-A2)%

(Z2-a2)%(Z2-b2)%

A z

'2可 ｡.dztanh盲管

(23)

ここで, IalくbくAくB;WqくA 2と仮定している｡

さて,n(K,0)の計算のときと同様に7 tanh左 -1-2f(Z)とし7 (23)式を2つの

部分,nz(K+q,0)-nz(K,0)とnt(K+q,0)-Ht(K70)に分けるっ rI(K+q,0)-

nz(K,0)の計算において, 符,T〈△(Wの条件のもとでは,第1項の (A2-Z2)(B2-Z2)

は 4A2,第2項の (Z2-ab)/ (Z2-a2)(Z2-b2)は1と,甲2/A2のオーダーの範囲内

で近似することができるoこうして,

IIz(K+q,0)-nz(K,0)
_.2人 ,.W i,_,b

T 蒜 I.dE

A
'2甲aLa.dz

4A2(Z2-ab)

A2-Z2 B手二手 -2帥 J dzb

+IABdz J(B2-Z2)(Z2-A2)

B2-Z2Z2-b2 (24)

を得るO(24)式の積分は,∩.(K+q,0)一口.(K,0)の結果 と比較するために,EとZ

の積分順序を交換 しておいた方がよい｡ (24)式は楕円積分に帰着され, (16)式を使っ

て表現することができる. 勘 こついての leadingtermを求めると,72/A2のオーダー

の範困で

nz(K+q,0,-Hz(K,0); 晋 72･4人(芸)2.n仝嗣

-A(芸)2[(芸)2+4lnAT]

ー144-

(25)



TheoryofFluctuationintheOne-DimensionalElectron-PhononSystem

となる｡

次にnt(K+q,0)-nt(K,0)を求めてみようO甲,Tく△くW の条件の下では,上記の

近似式以外に,Z)△で f(Z)～0なることを使えば

nt(K･q,0)三 一 iy .wdflapzf(て)
b 112(Z2-ab)

ノ(b2-Z2)(Z2-｡2)
(26)

となり,fとzの積分順序を交換すれば,

nt(K+q,0,-nt(K,0);一慧 I?dzzf(Z)i,lIo(k2,-2Ⅰ2(k2)] (27)

となる｡ここで a′-Z一符,b′-Z+7,k2-(b′2-a′2)/b′2である｡k2について展開し,

leadingtermを求めると,

口.(K･q,0)-n.(K,0)≡-4ス(去 )2ln; 葺く1

三12"3)芸 芸,1

■iJ
以上の結果をまとめ,Eeと2ワ ニ77の対称性を使うと,

′~ヽ.′

価 /T,圧eI/Tく1の場合

n(K+q,iEc,-n(K,0)-ll(芸)2+.ni][(普)2]

こd
1両/T,ICCけT)1の場合

へ′ ′■ヽ一′

n(K+q,ice,-∩(K,0)-頃 % )2[(i )2+(i )2]+(i )21n-隻L引

･(i)2ln 廿

となる｡

(28)

(29)

(30)

(31)

§4. self-consistentequation

今 (6)式の Ecのsumをcontour積分になお し,解析接続をする.その結果において,

-145-



北村豊幸 ･堺英二郎

coth妄 -1十2n(Z);n(Z):Bose分布関数から,A2を zeropointfluctuationによる項

△Z2とthermalfluctuationによる項△.2とに分離するo△.2kおいてn(Z)=T/Zと近似
すれば

A2-△2+△.2

･Z2--iI:dT J dEcD(K･q,iE,'
00

0

△.2--1T/読 -a(K'q,0)0

となる. ここで Kは phononwavevectorの cutoffである.

次にphononGreen'sftmction-i)(K+q,ice)は,

(32)

(33)

(34)

W遥』-1(K+q,ice)三一[CR2+l戒 恒 三(rI(K+q,ice)-rI(K,0)))] (35)

となる｡ここで

1

8… 了十 三n(K,0)
(36)

と定義する｡(33),(34)式における号積分の主要な寄与は0-6′-min(△exp(-W2

/A2),△exp(-)wK2/A2))の領域であることがわかるo K′くKであるから,0-応′に
おける-Z)(K+q,iEc)の振舞いを(30),(31)と(35)式から求めると次の表のように

なる｡

号,cc 0.-T T- N′

i-Z)~1K+q,i.CB) ～ ～

まず (33)式において△Z2を表を使って計算することを考えてみようo

･Z2㌢ ilI.TdTITdE』(K･q,iI)0
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T k/ A:I K/

+2JdEITd号 -A(K+q,iE)+JTd号ITdE-a(K+q,iE)]0

において,温度に依存 して最も主要な寄与は右辺第 3項からくる｡それ故

1
△Z2三A2lnln-e

次に thermalfluctionによる寄与△.2を求めよう.
T K/

△t2三一21T[JdVoD(K+q,0)+JTdV -a(K+q,0)]0

において,主要な寄与は右辺第1項からきて,その結果,

2△T

(37)

(38)

(39)

(40)

を得る｡

§5. ConcludingRemarks

Suzumura-Kuriharaの preprintではphononGreen'sfunction-i)(K+q,iIe)の振舞

いが不明確であるが,我々の結果は表に示されるように,号とEcの範囲によって異なる

振舞をしていることを示すことができる｡しかし(32),(38)と(40)式からPeierls

transitionはRRPAの近似の範囲内では起こらないということは一致する｡

次に(32),(38)と(40)式を使って,zeropointfluctuation△Z2と thermalflu-

ctuation△.2のA2-の寄与を検討してみよう.△.2と△Z2のききかたは温度に依存し,
T)△/expexplとTく△/expexplとの温度領域に分けられ,△t2は前者の温度領域で

△Z2は後者の温度領域で重要な役割をしている.
i) T)△/expexpl:thermalfluctuationの寄与

この温度領域では△t2がきき,△Z2は重要ではない｡従って(32)式と(40)式とから

6-(芸)2(ln告)~1

と与えられる｡

Jl') Tく△/expexpl:zeropointfluctionの寄与
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この温度領域では,△Z2によって決められ△t2はきかないO (32)式と(38)式によっ
て self-consistentequationが成立するために, Eの振舞いは温度が低下するに従って

次のように変化する｡

T～△/expexpexp1

T-△/expexp- expl

n+2

8-(lni)-I

8- (聖 霊 告)-1
n

＼-♭

｣

(42)

(42)式のように,温度Tは限 りなく0に近づ くことができる｡ Tが限 りなく0に近

づけば近づ く程, Eの0-の近づき方はますますゆっくりになっていく｡ 究極において

Peierlstransitionは起こらないことがわかる｡

△の温度依存性は (19)と(36)式を使って,T-0における△を△ Oとすれば,

△ 言 △｡exp(-E) (43)

となるo ここで△｡-W exp(三)であるO

以上のように,RRf'Aの範囲内で一次元では絶対零度においてもI)eierlstransitioll

が生 じないことが示 された｡従って Peierlstransitionが起こるためには,三次元効果

が重要である｡ 我々は三次元効果を考慮 し,異方性の強い擬一次元電子 ･フォノン系の

問題を現在検討中である｡

最後に一次元電子 ･フォノン系の計算するにあた り,非常に有益な discussionをして

下 さいましたDr.S.Takadaに心から感謝 します｡
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