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電子が半分詰った軌道縮退の無いノ､バー ドバンドの有限温度における電子構造と磁気

的性質を,汎関数積分法1)によって調べた｡まず分配関数を次のように求めた｡タ､バー

ド′､ミル トニアンの格子点 iにおける二体相互作用の部分について,

ni↑ni↓-i-,ni↑+nit,-与 ,ni一-ni↓)2, (1)

の変形を行う｡ そして右辺第2項についてStratonovich-1iubbard変換を用い分配関数

を用い分配関数を書き表わす｡その際ハミル トニアン内各項の非可換性に対してFeyn-

man time-ordering tridkを用いる｡ すると分配関数は,電子間相互作用が各格子

点に磁気ポテンシャル√前官 Ei(T)を持つ一体問題の形で書き表わされるoここでU

は原子内クーロン相互作用の大きさを表わすo Tは random magnetic field fiが時

間依存性を持っことを表わす｡しかしこの時間依存性を無視するstatic近似を行う｡

以上の手順により分配関数は次のようになる｡

cQ N
z-∫-′〟
-∞ i=;1d(J7 fl)expl-PF(El,･･･,EN)〕,

(2)

ここで βは温度 kBTの逆数,Nは全格子点の数であるoそして freeenergy

functionalF(fl,･･･,EN)は random magnetic field の作用している結晶中を走

るスピン関数G7i(E;fl,･･･,fN)を用いて次のように書き表わされる｡

F(fl,･･･,fN)

N

汀 ∑Ei2一言lwmi-1 dE射 1+exp〔P,{一芸-A)jI

×〔(-1/7,)芦3mG7i(E;El,･･･,EN)〕,
1α
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ここで ぐはケミカルポテンシャルを表わすo このG7i(E;61,･･･,EN)をコヒーレント

ポテンシャル ∑0(E)中を走る-電子のグリーン関数 ダi写(E)と散乱の t一matrix

tF(E;Ei)によって次のように展開する｡

G7i(E ; El,-,fN)-Pi:(E)+写 FiT(E) t,? (E ; EJ)gj;(E )J

+jも Fi; 'E) t;'E;fju jnO 'E) tnO'E;En" nf'E ) +

そして∑0(E)は

-･ N
′-∫.〟-∞ J=1d(JFEJ)GiI(E:El,･･･,fN)p(fl,･･･,EN)-giT(E),

(5)

より決められるoここで random magnetic fieldの分布関数 P(fl,-,EN)は前出の

F(fl,･･･,fN)によって次のように与えられるo

P(El,･･･,EN)-
expl-PF(El,･･･,EN)]

- N
/･･･/.H d(JFEi)exp〔-PF(El,･･･,fN)〕-∞ 1=1

(3)から (6)までの連立式を具体的に解 くことはNの値が大きい場合不可能である0

ここで (4)式において右辺第 3項以上を無視する近似を行う｡ atomic limitの場合

は近似とはならない｡そして analyticに解ける｡この近似を行 うと異った格子点上の

磁気モーメント間の相互作用が考慮されないので,long-rangeolderは出現せず,常磁

性状態に取 ｡扱いが限られる｡∑0(E)…∑(E)そしてgiJ?(E)≡Pij(E)とするo

(7)
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Cく)

p(Ei)- eXp〔-βF (Ei)〕tと d(ノF Ei )exp 〔-PF (Ei)〕 i~1. (8)

F(fi)- F(1)+ F(2)(fi), (9)

F'1'--il;dEBn†1+exp〔β,{一芸-E,〕il(-1,汀-mgii(E,〕,
(10)

F'2)-wEi2-与[:dEPnLl･exp〔β,{一芸IE)〕l

X∫(ll/W)∑3m〔tT(E;Ei)Pij(Euji(E)]上 (ll)jα

となり,∑(E)を決める条件式は,

I:d,JFEi,tY,E･･Ei,p,Ei)-- < t7,E;Ei,>E- 0, (12,

と表わされ,帯磁率は次の式で与えられる｡

I(T)- (境NA )〔2汀β<fi2>E-1〕 (13)

数値計算は簡単のため,相互作用 していない系のエネルギーバンド幅W の半円型を

仮定した｡計算結果は次のようである｡まずT-OKにおいては,U/Wく 0.29では

磁気モーメントの大きさが零で,U/W の値に依存 しない｡これは static近似がまっ

たく不適当なためである｡U/W > 0.35でエネルギーバンドはギャップを持っ ｡

U/W - O･5についてP(Ei),状態密度,自由エネルギー,帯磁率,比熱の温度変化

を求めたo T-OKでは状態密度にギャップがあり絶縁状態であるoそしてP(Ei)は

± スピンの局在モーメントに対応した Eiの値で2個の 8関数型の分布を示すo 温度

が少し上昇すると有限の分布の幅を持ち,状態密度のギャップは滑 らかに消えてゆく｡

したがって明確な金属絶縁体転移は無いoさらに温度が上昇すると,P(Ei)の2個の

ピークは kBT/W-0･21で どi- 0 における1個のピークになってしまうo 局在モ

ーメントはこの温度で消失すると考えるoこのP(Ei)の温度変化の様子は相転移の無

い atomic limitの坂合と大体同じであるが,次の点で異るo <Ei2>E の温度変化
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を計算するとこの局在モーメント消失温度近傍では, random magnetic fieldの熱ゆ

らぎの増加がある｡これが帯磁率の温度変化に′卜さな異常 (x(T)~1の曲線が軽く折れ

曲る)を与えている｡自由エネルギーの温度変化は atomic limitの場合と大体似てい

る｡ kBTm S 0･21では温度変化がF(2)(fi)からの寄与 (局在的 )に特長づけられ

kBT- ～ 0･21ではF(1)からの寄与 (バンド的 )に特長づけられているo 比熱の温

度変化については,kBル/W = 0･2に1個のピークを持っ｡

(尚,この話の詳しい内容は J｡Phys｡Soc.Japan 40(1976)Apr｡ に掲載さ

れる予定です｡)
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電子相関による金属非金属転移
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金属非金属転移は色々な物質に見られ,1)その様子は物質により色々である｡そのメカ

ニズムも物質により異なると思われるが,ここではV2 03について考え声o問題にする

のは,paramagneticな金属相と絶縁体相のbotmdaryである｡ この phaseboundary

は Criticalpoint をもつので 2) gas-liquid transition と同様に,金属と絶縁

体の間には本質的な差はないと考えられる｡モデルとしては,H｡bbardモデルをとり,

LU - 1,,fo tijCTocjo+Ⅰ∑ni↑.ni↓ 1̀'1

transferenergy tijが系の体積によるとする｡実験的に札 転移は圧力によって起

こっており,転移に際して体積変化が見られるのでこのようなモデルを取った｡系の自

由エネルギーF(Ⅴ) (Ⅴは系の体積 )は

aa; -島 (∂tij/∂V)<cllocjo,
で与えられるo tijをnearestneighbourのみにとり,相互作用のない時のバンド巾

△ がtijに比例することに注意すると,
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