
電子相関と反強磁性状態

§4. 結 論

二つの方法で調べた結果,基底状態は反強磁性である事が結論された｡詳しくは文献

3を見て下さい｡
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§1. 序

電子間の相関効果を考慮するのに,Gutzwillerによる変分原理に基づく方法に注目

する｡従来の方法では,全ての格子点が同等である場合(即ち,常磁性及び強磁性状態)

しか取り扱えない｡そこで格子点が同等でない場合も取り扱える様に拡張する｡特に,

二種類の格子点からなる反強磁性状態に注目して,電子相関の考慮が反強磁性の安定性

に及ぼす効果について調べた｡電子数言 (原子当りの電子数 )を横軸に,intra-atomic

な相互作用の強さUを縦軸に取り,常磁性及び反強磁性状態に対する相図を描いた｡

§2. 密度行列の決め方

次の様に定義された密度行列

瑞 ,mrhl,-,h｡;pl,-,礼 :fl,-,f｡;ql,- ‰ )

- <vlch'lT･･･CGTCp'li･･･Cp'miCq+mi･･･CqlJCfn†.･･Cfl岬 > (1)
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を使えば,Hubbardモデルの基底エネルギーEは

E-∑tijlpl,0(i:j)+po,1(i‥j)ド+U字pl,1(i;i‥i;i) (2)i,i 1

と表わされる｡

2つの部分格子 (A とB)からなる反強磁性状態に於けるBloch表示からWannier

表示-の変換は

cko-氏 fe-ik.RiciaPkO i (3,

で定義されるoここで p:i-u芸(ieAの時 ) orvk(ieBの時 )oBloch表示で

表わされたHartree-Fock基底状態

lvHF> - (kHl,C左↑(ki,C去↓lo'
(但し, (kJ)はスピンαの電子によって占有されたBloch状態の

set(kl,･･･,kNo)を示すo)

(4)

は, (3)式を使ってWannier表示で表わされる｡その際,Gutzwillerの精神に従って

相関効果を特徴づける変分パラメーター 符と甲′(0く 7,で′く 1で,A一部分格子に

符を,B一部分格子にで′を対応させる)を導入する｡各部分格子に於けるdoubly

occupied sitesの数に比例して,その分極状態の確率振幅を制限する因子 でリ,符′y'

(〟,y/はそれぞれA,B部分格子に於けるdoubly occupied sitesの数 ) を含む変

分波動関数 fvG>を考え,この変分波動関数を使って密度行列 (1)を定義するoなお
密度行列で,着目している要素以外のものについてはdynamicalな寄与を無視し,

staticな configuration からの寄与のみを考慮する｡この事は密度行列を以下の様な

形に仮定することに対応する｡

例えば,㌔,｡について

pn,orhl,-,hn:fl,-, fn)
h … h
1 ∩

= cn(nl ,nl′)(w T( i- j)lf l - fn)
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の形を仮定する｡ここで

wo(i-j)-Nia(kEo)eik (̀Ri-Rj)&iP芸j
(6)

nl,nl′は各々 (hl,･･･,hn),日 1,･･･,fn)に含まれるA部分格子の数である｡ 密

度行列 (1)が満足する漸化式

∑pn十1,m(hl,-,hn, g;pl,･･･,pm:fl,-,fn,g:ql,･･･,qm)
g

- (N†-n)pn,m(hl,･･･,hn;pl,･･･,Pm:fl,-,fn;ql,･･･,qm ) (7)

の性質を使う為に p;iのk依存性を無視してp言とするo但しp言を変分パラメーター

と見なしてエネルギーEを最小にする様に決める｡この時,(5)式の形の密度行列を

(7)式に代入すればその係数の満たすべき漸化式

cn(nl,nl,)- (J )2 cn.1(nl+1･nl,+1)+ (vT)2cn.1(nl,nl,) (8)

が得られるoこの漸化式を繰 り返 し使って,例えば,㌔ ,0(hl,-,h｡:hl,-,h｡) の

係数 cn(nl)(… Cn(nl,nl))は

cn(n l)- ,vl,2'" rn'(i ,2nlnlm".i;1n-1n'cN ↑ (- ↑)×,m" :I-nnl,零 ,2m T (9)

の様に与えられるo cN†(mT)は (4)式から (5)式の間の考察に沿って次の様に与えら

れる :

Na

･T(-.)- Co ∑xmil- 2y,m- 1, ( NI三 m-TV)〕=-∫ ty LI

Na

x 〔き り′ 2y'("↑:T↑,(1m-i"_I:㍗ )〕
(10)

ここでmJはB部分格子に属する J電子の数を示し,xr～(1 )2) は反強磁性 的 な
ul
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orderingに対応して導入された変分パ ラメーターを示す｡こうしてcn(nl)は概略的

に

cn,nl･--千,-.fy,y,,≡,dFe,qi二gThk*#器 ,?忠 ;;_T';_*:A:芸な

statisticalweight) (ll)

と書ける｡m†,ml,V,y'tcっいての和を各々この statisticalweightを最大にする様

な項で置き代える操作を行う｡

同様に,密度行列 (hキf)

㌔,Orb,hl,- h ,, n_1: i hl,･･･,hn_1)

= cn(nl;ah･a f)(w l(i-j" hf hhll'･':･hhnnIll)
(12)

の係数 cn(nl;ah,af)が決められる｡但し㌔ -A(ifheA)orB(ifheB)｡ ま

た他の密度行列についても同様の操作で係数が決められる｡

今や,Er(2)式 )を計算するのに必要な密度行列が求められ,β｡-C｡(0)-1と
規格化 して,

β1,0(i:j)-W/=-j) I

qと.qa. p.,1(i:j)-W/(i-j)
l J,

J) y/

pl･1(i;i:i;i)=両 市 (ifiEA)or研 (ifieB)

の如く得られる｡ここで

wo'(i-j)-

qi-

(Na/2)(Eo)∑e
ik･(R.lR.)
l J

-↑-yl"3--..(711,(N ↓--↓-y,〕2
"↑ ("3 --↑,("3 --1-N凸 +〟)
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q去-

qi-

N↑一…↑一再 "3 -N†+-↑+,7,-1''-√ " ']2

Nl一m1-y

･"-a-N↑叫 ,,"3-N↑.-.--..V,)2

〔;a-N↓+m↓+(N ',-I-y)〕2

･"fa-N.佃 .),"冒-N↓･-.-早 .y)

〔Nla-ml+(7,-1)(N†-m†-/ )]2

･"3 --↓),"la--↓-N↑叫 +V, )

§3. 反強磁性状態でのエネルギー

エネルギーEr(2)式 )は (13),(14)式を使って計算される｡ tii-0(即ち,∑k

Ek- 0)と取 り, eiQ･Ri- 1(ifì A)or-1(ifieB)で定義された Qを使え

ば

E-"ITL(舟 箱 271･(舟 Ji'27'1'

･"i{,布卜掘 '27㌧,ノq-Jq,27′↓1+U'y+〟 )
(15)

と与えられるo但 し, 70-志 (畠 ,Ek,7'0-志 (孟)E叫 ｡ なお, (ll,式にお

いて statisticalweightを最大にする条件を課する際,変分パラメーター (甲,符′,

u†

7 ,X)は (y,y′,m†,ml)に関係づけられるoそこで ry y/,m†,mJ)を変分パラI
V

メーターと見なし,Eを最小にする様に決める｡

N

反強磁性状態に於いて,N†-N -す ･符-符′ y- リ′ mT-m1-m が期待さJ ' '
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れ, (15)式は,

E-昔((rq+√67)27･,JT-J67)27′巨 2Uy

と表わされる｡但し,qi-｡畠… q,｡i- q去 - q′ - 1o E= 前 (吾)Ek･

6'-読 (i,ek･Q｡更に,次の様な量 :

芸 - n, 芸 -i r石+品',2;

≡ y

で書き直すと便利であり,瓦は std)latticemagnetizationを意味する｡

§4. お わ りに

品及びT;をェネルギーEを最小にする様に決めた時,品≒ Oの解の存在は反強磁

性状態が安定に存在することを意味するo Ek+Qニ ー ekの関係が満たされる様なバン

ド構造について,常磁性 ･反強磁性に対する相図が図-1･に与えられる0億 し'U｡ニ

ー87としたo石-1が half-filled 血 dを示す｡責 -1がBrink-- とRiceが
予想した常磁性状態での金属一絶縁体転移に対応する｡

0 ー
′n

図 - 1
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菊池近似を利用した.高次Outzwiller近似
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菊池近似を利用 した高次Gutzwiller近似

京大理 小 川 泰

神 田 邦 彦

Gutzwille,近似l)はHa,tree-Fock 近似を含んで高めた変分法であり,運動量空

間と座標空間を併用するので,弱結合及び強結合の両極限を連続的につないで扱える可

能性が一つの魅力である｡しかし計算遂行上の近似を必要とするために精神通りの変分
2)

法にはなっていない｡我々はこの変分法を反強磁性問題に拡張しながら再定式化したが】

格子続計の菊池近似3)の利用によって計算遂行上の近似を系統的に改良できそうである｡

Hubbard模型に対してHartree-Fock近似のように単一の Slater行列式で表わせる

状態 J◎> を用意し,両スピン電子によって二重占拠された格子点-ケ毎に site表示

の波動関数をダ倍 (oく ダく 1の定数 )する演算子G(ダ)を定義して lv>- G(ダ)

J◎>/ノ<◎LG2(頼 ¢>を試行関数とする変分法がGutzwillerの変分法である｡

ェネルギー期待値の計算には<◎JITc十C･H c･clL◎> のような量の評価が
ieN 1 1 jもN J

必要である｡ i,jは格子点でNは電子数Nに等しい数からなる格子点の集合であり,

常磁性状態を考えているとき 1◎> はFermi球状態である｡Pauli原理から判るよう

にこの量はLXL行列の行列式で表わすことができる (L:格子点数 )｡ この行列を

site表示して対角要素の積 nN(lln)LIN(n-N/L)だけで近似したものがGutz-
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