
研究会報告

6. A VariationalTheory fortheReriodicAndersonModel

東理大 ･理工 小 口 明 秀

周期的アンダーソンモデルの基底状態の研究には現在三つの方法がある｡1巧 一展開の方

法 1),摂動論2),変分法3)-6)であるo1/Nf 一展開では分配関数を経路積分を用いてあらわ

し,積分計算には静的近似を用いる｡この近似内で,繰込まれたノー電子のエネルギー準位と

混成マトリックスFを含む有効/､ミル トニアンが得られる｡摂動論では,J電子の自己エネル

ギーを用いて,比熱や帯磁率が正確に求まっているが具体的な高次計算はまだ行なわれていな
3)

い｡変分法は Gutzwillerの変分法を周期的アンダーソンモデルに応用したもので,Brandow

Rice-Ueda,4)varmaet･a15)があるo1/Nf一展開法も変分法も,f一電子のエネルギーレ

ベルEfと混成マトリックスVに繰込みが行なわれるという点で,その繰込み因子の詳細酬 J

として似た結果を得ている｡ここでは周期的アンダーソンモデルに対する簡単な変分法を報告

したい｡次のノ､ミル トニアンを考える｡

H- £ 吉良 Cko CkO･PoEfCfio･VFo(C;6fio･fi'ocia)
十

<

･WPCfiTnfii (1)

以下ではJ電子間のクーロン斥力が無限大のときを考える｡変分法ではまず試行波動関数を必

要とする｡適当な試行関数を見出す為にU-0のときと,U≠0のときでエネルギーレベルに

一対一対応があるとする Landauのフェルミ液体論を援用しよう0U-0のとき(1)式は変換

cko- ukOoakE+ukOobkOO

fko- ukoak6- vkOobkOo
O 0

(2.a)

(2.b)

によって対角化される｡ここでαk:,AkOoは上下二つのバンド各々に対する電子の消滅演算子
である｡各サイ トの全電子数 nが1<n<2のとき,電子は下のバンドに詰まっているから基

底状態の状態ベクトル,LQ.>は,

Ho'- k<FF,0bkOo｡O>

-144-

(3)



｢重い電子系の理論｣

であらわされる.UをOから徐々に大きくしてゆくとき,エネルギーレベルが一対一対応を保

持 していると仮定すると

cko- vkoakq+ uko bko

fkq= ukoakq~ Vkqbko

(4a)

(4b)

の正準変換が考えられるo uko,ukOは変分パ ラメータであり, ako,bkoは上下二つのバンド

の準粒子に対する消滅演算子である｡U≠0のために,バンドの形がU-0のときと異なるか

ら打-0のときのakOo,bkEと区別して添字の(0)をとってある.このbkOを用いて, U--

のときの基底状態の試行状態ベクトル 座> を

座>-FPiI鶴 >a

軌 >-k<HkFbk'Tbk110>

p･- 1- (1+qT十で1)qfiTqfilh TefiT･溝 iiも

であらわす｡ここで 座｡> はU-∞ のときの準粒子のガス状態をあらわし,Piは,U-∞

によって同一サイ トにf電子が2個入る事を禁じるための演算子であるo qT,万上は 座.>

とけ>とで各サイ トの全電子数が保存するという要請より決定されるパラメータである｡す

なわち

･Mfio･C言cio座,/<姉 >-<tkJもio･ci:C誹 ｡,o (8)

座>での物理量の期待値を計算するために次の様な one-site近似を行なう｡0･をi-sitea

に関する物理量として,期待値を

<刺0i座>/<国中>- <4,.JpiOiPi座｡>/<裾 Pi214｡> (9)

として計算する｡(8)をこの近似によって書きなおすと

1
TF ,〔nfO(卜 nf-6)(1+ギ6)2+<ci:cio'<P2>
+<fi:cio>< ci:fiO>tnf-a(1+qo)2+(卜 nf-a)(1-(1十か6)2))〕

-nfq+<ci;cio>
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となる｡ここで

･p2, - (1- nf_6)(1- n fo)十 号 nfo(卜 nf-q )(1+ ヤ o ) 2

でくA>はくA>-くす.fALや.> であるo又,

1

nfo-元 k<EkFuk26

である｡(10)式より ギOは

(1+符o)2-(i- nfO )/(- nf)

と求まるonf-nf†+nflo

系の基底状態のエネルギーE｡は,one-site近似の下で

E｡-<両Hl少>/<刺す>
′､＼ノ

-= Elekuk20+Efuk26-2VOukq uko〕
ok<kF

となる｡ここで

vO-V〔(1- f)/(- nfo)〕12…VγO
/̀､＼ノ

である.Vに対する繰込みファクター γOは Rice-Ueda4)や Fazekas6)と同じであるo

(11)

(12)

(13)

(14)

では γOは vkoの関数にな-ている｡ (4a,b)が正準変換であるためには uko2+uk2-1 が

成立 しなければならない.この条件の下で(14の極少を与えるukO,Vkoを求めるoLagrange

の未定乗数法より

G-E .- 崇 スkO( u k≡+uk20- 1)

を極少にする Iko,uko,Vkoを求めると

+
lto=lEk+Ef~ Po±

(::oO)-

で

(Ek-Ef+ po)2+47io2〕/2

〔((ek- Ef+po)2+47io2)1/2手(ek- Ef+ po)〕1/2
花〔(ek-Ef+po)2+4762〕1/4

･0- -tnf-oFq/(1-nfO ) +FJ /(1- nf)
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/～
FO=(Vo/")kEkFuko uko

であるopoは γ の vkoの微分から生じたものであるo(17は りU-∞のときは,U-0のと0
ヘノ /､J

きのVと号 が V6-VγOと Efo-Ef~POに繰込まれた事が分るo以下簡単のため伝導電

子の分散関係 ekを-1から1迄の線形とするosite当りのf電子数 nfqは

nfo-孟= vk26-号 (60-Ef+po) (20)

であるoここで fEfJ≫V, nfo一三 としたo e｡は Fer-iエネルギーであるo(19)より

po… 〟0- -2V2lnlEo/2V2(1- nf)〕

(20),(21)より

8o

卜 nf一石 万 eXP〔

60-Ef-1

(21)

(22)

(20)-(22)の結果は Rice-Uedaチ)Fazekas6)と同じである｡

One-site近似では(13)を(10)に代入して,容易に

･函 Cfi再 ,/<両 >-<裾 莞fiO廟 ,

が成立していることが分るo従って one-site近似では 廟 > と 座> のf電子数が保存さ

れていることになる｡これは Rice-Uedaが 座> に課した条件である｡

系の基底状態のエネルギーは

E0-号k<ZkF(lk-o' po vk20)

-2 6o -2

-i(602-1)･i nf2-eo nf･Efnf-V. lnv- V

であるo又p-0とV≠0とのエネルギー差,即ち凝集エネルギーEcは

Ec-E(V)-E(V-0)

- -2V2(ll nf)- -eoeXP(
60-Ef-1

2㌢ 2

(23)

(24)

となる｡ expの肩の因子は1個の不純物の近藤問題のときに比して2だけ小さい｡ これは1

個の不純物のときの変分法でも同様であり,変分近似に由来している7)と思われる｡
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準粒子のエネルギーレベルは

f+k′o′>-1IPibkIo′廟 > (k′>kF)

を用いて

fk'o′-<サk′q′lH座k′o′>/<+k′6′座k′o′>-E.(N+1)

であらわされるok′=kF のときは one-site近似で

fk′o′=lk′o′-lkF

を得る｡ k′= kF で準粒子スペクトルは Ik′o′ となるo準粒子の状態密度 p(i)は

de

p(i)- - - p s +pfd1

で, ps ,pfは伝導電子,f電子の状態密度で各々

ps-p(i)uk≡-1, pf- p(i)vk20-702/(レ Ef+po)2

(25)

(26)

(27)

であるops-1であるから,クーロン斥力Uは S 電子の状態密度を変え得ない事が分るO電

子の有効質量 ,n*は

n*- p(i)- (- nfo)/V2 (1-nf)

で nf=1で7n*は大きいo

One-site近似下で電荷帯磁率は 1である｡近藤領域での帯磁率は

-1
xs- 2(卜 nf)po<0

であるo xs<0は常磁性相の不安定を示し,Rice-Uedaと同じであるo 価数揺動領域では

xs-2(1+-Z),0

で常磁性相は安定で,Wilson比は

xC/P-1+冒

となる｡

以上我々は Landauのフェルミ液体論の ｢連続の原理｣を用いて変分の試行関数を定め,期
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待値の計算には one-site近似を用いた｡この近似内で結果は Rice-Ueda と一致している｡

実際の系では軌道縮退があり,これを取入れることは今後の問題である｡

最后に芳田杢氏と物性研の斯波弘行氏に多くの議論をしていただきました｡深く感謝致しま

す｡
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7. 自己無撞着摂動法による

アンダーソン格子の状態密度

東北大･理,L* 金 昌一,倉本義夫*,糟谷忠雄

高濃度近藤系のf電子の特性は,高温において希薄系と類似の近藤効果を示すこと,低温に

おいて近藤状態間の干渉効果によって重い遍歴電子として振舞うことである｡

本研究は高温からのアプローチとして,第 1に近藤効果がサイ ト間相互作用によりどう影響

されるか調べること,第2に1サイ ト的揺動状態から重い電子の状態-のクロスオーバーの性

質を理解するねらいを持つ｡そのためにフェルミ準位付近の電子状態だけではなく,近藤温度

TK を含む広い範囲をカバーできる理論として, 既に希薄系で成功を収めた自己無撞着摂動理

論を格子系-拡張した｡
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