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ハバードモデルは強相関電子系を研究するにあたってもっとも基本的なモデルであり,次のノ､ミル
トニアンで表される.
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このような単純なモデルでも厳密な基底状態は1次元の場合しかわかっていない.このモデルでのパ

ラメータは電子密度n-N/M と相互作用の強さu-U/Eoである.ここでNは電子数,M は格子点
の数,Eoはバンドエネルギーで,空間の次元をD とすると2iJB7gで表せる.
我々は,斥力および引力のノ､バードモデルの基底状態の候補として,様々な対称性を破る可能性を

取り入れた一般化したガッツビラ一変分波動関数を用い,高次元近似を利用してハバードモデルの基
底状態を研究した.基底状態は,反強磁性相,フェルミ液体相,超伝導相,電荷密度波相,ブリンクマ

ン･ライス型絶縁体相,超固体相といった様々な相をとることが可能であることが示された.相互作用

および電子密度を変化させると,基底状態はこれらの楯の間を移り変わり,この変化は量子相転移と呼
ばれる.我々は移り変わる相の状態を統一的な波動関数で表すことにより量子相転移を記述すること

に成功した.

一般化したガッツピラー波動関数とは以下のようなものである.

申=gd仲｡) (2)

ここで9は変分パラメータ,d̂-∑ini†nilは二重占有サイト数オペレータ,JVo)は平均場近似的基底
状態である･lVo)としてフェルミ液体(FL)状態nk<kFCtTC王lIvac)を取るとガッツピラー及びプリ
ンノマy･ライスらが扱った状態ll]となり,9が0になることがFLからブリンクマン･ライス型絶
縁捧相(B-氏)-の相転移を表す･
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Figure1:斥力モデルの基底状態の相図
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Figure2‥RトTCarTiO3+y/2の反強磁性境界
を示す相図
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Figure3:引力モデルのノーマル相の相図 Figure4:引力モデルの超伝導基底状態の相図

斥力の場合,スピンの対称性を自発的に破る可能性を考慮した変分波動関数

甘-gd rI (1-(1-sxq)niq)lps)
i∈X=AorB,J

(3)

を用いるとB-Rよりもさらにエネルギーが低くなることがわかった.ここで AとB は二つの副格

子を区別する指標である･halffilling(n=1)ではu>8(諺 -.1)で9-1とsAq- SB一gの値が
有限になる.つまり相互作用を強くしていくとFLから反強磁性相(AF)-の量子相転移が起こる･こ
のキットハバード転移では有効質量は発散せず有限に留まり,そのかわりハバードギャップが開いて

絶縁体になる.Fig.1に示したように電子密度がhalffillingから少しずれたときは相互作用の変化に
つれて,FIJからAf､になり再びFIJに戻るリエントラント現象が見られる.また対応する物質として

R1-ccacTiO3+y/2の実験結果【2]を元にした相図をFig･2に掲げる･
引力の場合は,､並進対称性を破る可能性を取り入れた

せ -gAdAgBdBIFS) (4)

という波動関数を用いると,一部のパラメータ領域でBIR状態よりエネルギーが低くなる.実際には
引力の場合は超伝導秩序が現れた方がエネルギーが低くなるが,高温ではFig.3のような相図が期待
できるのではないかと考えている.

さらに仲o)としてBCS型超伝導状態を取り

IV)=gAdAgBdBlq?BCS(Ok)) (5)

のように並進対称性の破れを考えると,電荷密度波と超伝導の共存する相を表すことができる.これ

を超固体(SS)と呼ぶことにする.Fig.4に示すように,halfRlling近傍でBCS相からSS柏-の量子
相転移が起こる.電子密度が極端にhalf五llingからずれると,SSへの相転移はなくなるが,そこでも

gは相互作用が強くなるにつれてどんどん大きくなり,BCS型超伝導から,電荷をもった複合粒子の

Bose-EinsteinCondensation(BEC)による超流動相に移行していると考えられる･
ここで議論した量子相転移は,自由エネルギーを相互作用で2階微分した値に跳びが出るという意
味で,すべて2次の相転移である.今回の研究では,斥力ハバードモデルにおいて,超伝導秩序の出る
可能性を取り入れていないので,今後は斥力モデルでの超伝導相の可能性を探求していきたいと考え
ている.
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