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Abstract

本研究では､2次元電子系における近距離相関に着目し､まず､媒質中での電子の多重

散乱を記述するBethe-Goldstone方程式を解き､その結果を非常に扱いやすい電子間有効

相互作用の形に表す一般論を展開し､具体的に得られた電子間有効相互作用から理解でき

る近距離相関の性質を議論する｡ 次に､得られた電子間有効相互作用で､相関エネルギー

と量子ドットのBrueckneトHartree-Fbck理論に基づいた計算を行ない､現在までに得られ

た結果を簡単に示す｡

1.Introduction

量子多体系の基本的なモデルである2次元電子系は､その基底状態の性質についてさま

ざまな多体系の理論により研究されてきた｡ その中でも特に､近距離相関の重要性は各々

の研究の中で強調されている｡ 近距離相関を表現する理論の中でも特に､梯子近似による

ものを簡単に紹介してお くと､3次元電子系では､Bl,0､Vn[用2ト Yasullara[3]が各々､梯子
のプロセスにより表される近距離相関を局所有効ポテンシャルに表し､相関エネルギーや

対分布関数の計算を行なっている｡ 2次元電子系では､Nagano､ Sing､､-i､ Ohllislli国 ら

により､梯子のプロセスの解を直接たたみこむ事により､相関エネルギーを求めることが

なされている｡ そこで､本研究では､梯子のプロセスにより表される近距離相関を､より

一般的な非局所有効相互作用に表し､さらに､非常に扱い易いSkyrme型有効相互作用に

表し､相関エネルギーの計算や量子ドットのBrueckIler-Hartree-Fbck＼理論に基づいた計算

を行なった｡

2.電子間有効相互作用

媒質中での2電子を考えると､相対距離が小さな所では､近距離相関のために相対の波

動関数が平面波からずれている｡ この効果を有効ポテンシャルの概念として記述したのが､

媒質中での2体の多重散乱を表すBetlle-Goldstone方程式である｡ 多重散乱の2次以上の

項をgと書 くと､9は次の式で記述される｡

9- V孟 1′′+ V孟 9

ここで､9は生のクーロン相互作用を補正する引力ポテンシャルを表していて､以後この

演算子を9-matrixと呼ぶ｡(Jは散乱前のエネルギーで､l′′はクーロン相互作用を表してい
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｢有限量子多体系の励起構造と相関効果｣

る｡QはPauli演算子で､散乱の中間状態としてフェルミ球の内側の状態を排除する演算

子として定義されており､媒質のPauli効果を表している｡

具体的には､この式を重心と相対の座標で書いた上で､部分波展開を行なう事により9-

matrixの行列要素を計算することができる｡ しかし､そうして求まる膨大な量の9-matrix

の行列要素は､そのままでは2体の相互作用として非常に扱いにくいので､separable近似

により､行列要素を非局所有効相互作用に表し簡略化することを行なった｡separable近似

とは､g-matrixの行列要素がnonlocalpartc(p)とlocalpartv(q)の積で表されると仮定し
たもので､次の様に表される｡

kl+ k2
(たllglk2) 撃 C(p)V(q),(p-丁 ,q-kl- k2)

ここで､klとk2はそれぞれ､終状態の相対の運動量と始状態の相対の運動量を表してい

る｡ これをFourier変換して実空間で表すと､次のようになる0

(,llgl,2) - C(S)V(,),(S=,1-,2,r=工己竺 )2

ここで､rlとr2はそれぞれ､終状態の相対座標と始状態の相対座標を表している｡ また､

C(S)は9-matrixのnonlocalityを表し､V(r)は普段よく扱われるlocalポテンシャルを表し
ている｡ 特に､C(lrl-r21)∝6(lrl-r21)の場合に､普通の局所有効相互作用の表式に帰
着する｡

nonlocalpartc(p)とlocalpartv(q)はそれぞれ､前方散乱､後方散乱のkinematicsから
求めることができ､数値計算の結果を図 1に示す (ただし､意味があるのはFermi球内の

2粒子に対してで､p､qの大きい所は見易くなるように書いただけである)｡図 1で､始

状態の相対の運動量が0から増加するに従い､より小さな運動量移行で中間状態に遷移で

きるためにクーロン相互作用の行列要素が大きくなり､エネルギー分母も小さくなるとい

う事が､C(p)とV(q)のピークを持つ立ち上が り方に表れている｡特に､C(p)のグラフから

分かるように､9-matrixは非常に強い11011localit,yを持っており､9-matrixではこれを取 り

込むことが非常に重要である｡
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図 1:rs-5での､nonlocalpartc(p)とlocalpartv(q)のグラフ｡

次に､このseparableポテンシャルC(2')V(q)は､まだ少し扱いにくいので､DensityMatrix
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Expansion[5】【6]【71の方法でさらに簡略化し､扱い易いSkyrme型有効相互作用に表すと次

のようになる｡

g(r,∇)-u6(r)+V(守26(,)+6(r)82)+2W盲6(,)･守

ド

γo
か oc2+去V2
-か oc2+喜V2

ここで､voとV2はそれぞれ､〟(r)の0次のmomelltと2次のmomentで､ C2はC(S)の2次
のmomcntである｡ このSkyrme型有効相互作用は､2次元電子系での2体の多重散乱 (近

距離相関)の効果を電子間有効相互作用で表したものである｡Skyrme型有効相互作用の各

係数伽､V､Wの数値計算の結果を図2に示す｡図2にあるように､rsが 10くらいまでなら

u川 ､Wはそれぞれ､rsl･5､rs3･5､rs3･8という簡単なrs依存性で良く表されている｡ また､応

用する時のために､x-squareの方法できちんとfitした｡VとWのグラフでは､nonlocality

を無視して計算したV(C2-0)とW(C2-0)の結果を見れば明らかなように､nonlocalityを

取り込むか取り込まないかで全く違う結果になってしまい､nonlocalityの重要性がここで

も確認できる｡ この図で特に重要なのは､VとWのrs依存性がuの rs依存性に比べて非常

に大きいことである｡ VとWは､微分演算子を含む項､らまり､相対の波動関数の大きい

波数成分に対して強く効 く項の係数なので､ uに比べてより近距離の効果を見ていると言

える｡ つまり､VとWの rs依存性がuのrs依存性に比べて非常に大きいということは､ rs

が大きくなり低密度になると近距離相関が重要になってくるということの帰結である｡

2 4 6 8 10
rs

0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10

rs rs

図 2:電子間有効相互作用の係数u,V,W｡

ここで､求まった電子間有効相互作用から分かる近距離相関の性質 (rs依存性)と相関

エネルギーについて簡単にまとめておく｡ まず､近距離相関の性質としては､γβが増大す

る (低密度になる)につれ､電子間有効相互作用の表す引力が増大するということと､rs

が増大するにつれ､s波の寄与に比べ p波の寄与が増大し､電子間有効相互作用の表す非

局所性が増大するということが挙げられる｡次に､相関エネルギーについては､求まった

Skyrme型有効相互作用で簡単に求まり､9-matrixによる値は､QuantumMonteCarloの

結果に非常に近い値をとる｡ 特に､rβが大きい (低密度の)所でより近い値をとるが､こ
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れは､γβが大きい所では､近距離相関が非常に重要になっているということの表れである｡

この相関エネルギーの計算から､非常に簡単な形で求まったSkyrme型有効相互作用が､基

底状態の性質を見るうえで非常に有用であることを確認できた｡

3.BHFによる量子ドットの計算

最後に､求まったSkyrme型有効相互作用を使い､量子ドットのBrueckner-Hartree-Fock

理論に基づいた計算を行なった｡ 量子ドットは調和振動子型のポテンシャルに閉じ込めら

れているとし､上で求めたSkyrme型有効相互作用g(rij,∇ij)をクーロン相互作用の補正
として取り込んだ次の様なハミルトニアンから出発する｡

H-善言ト∇1,･wo2rZパ
1

ifT=l＼tri-rjI
+g(rij,Vij))

このハミルトニアンから､BHFの理論に従い､量子ドットを構成する1粒子波動関数を定

義するBHF方程式が得られ､それをもとに電子数N=6のclosed-shellの量子ドットに対す
る1粒子エネルギーの数値計算を行なった (図3)｡横軸は角運動量で､縦軸は1粒子状

態をpnL(r)e-ileとしたときの1粒子エネルギーである｡ 図から､HFの計算結果に比べて､

LDAの計算結果はFermi面でのgapが小さくなっていて､BHFの計算結果は1粒子エネ

ルギースペクトルがflatになっていることが分かる｡ つまり､LDA､BHFは共に近距離相

関により糸を柔らかくしているが､それを実現するメカニズムが異なっているということ

である｡ このことをはっきり見るために､今後の研究で励起状態を調べていきたい｡

図 3:電子数N=±6のclosed-shellの量子ドットに対する1粒子エわレギー｡
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4.まとめ

本研究では､2次元電子系において､媒質中での電子の多重散乱を記述するBethe-Goldstone

方程式を解き､近距離相関の効果を電子間有効相互作用の形に表す一般論を展開した｡ ま

ず､演算子gの行列要素をseparablcポテンシャルC(p)V(q)に表したが､そこでは､glmatrix
の非局所性が非常に強いことや､rsの増加に伴い電子間有効相互作用の表す引力も非局所

性も増大することが分かった｡ さらに､DensityMat,FixExpansionの方法により､近距離

相関の効果を､より扱いやすいSkyrme型相互作用に表した｡ そこでは､係数VとWの rs

依存性が係数uのrs依存性に比べて非常に大きいということから､rsが大きくなると近距

離相関が重要になってくるということが確認できた｡次に､得られた電子間有効相互作用

で､相関エネルギーと量子ドットのBruecklleトHartree-Fock理論に基づいた計算を行なっ

た｡ 相関エネルギーの計算では､QMCに良い一致を示していて､電子間有効相互作用の有

用性が確かめられた｡ また､量子ドットの 1粒子エネルギースペクトルの計算では､BIiF､

HF､LDAで大きな違いが見られるので､今後､励起状態を詳しく見ていきたい｡
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