
｢強相関伝導系の物理 若手夏の学校｣

近藤効果及びそれに関連したいくつかの問題
一 数値的繰り込み群の方法を中心として 一

束北大 ･工 清水 幸弘

1はじめに

CeB6やCeCu6等の重い電子系化合物の電気抵抗の実験を見ると高温領域に降温とと
もに-logrで抵抗が上昇する近藤効果が現れる【1,2】｡近藤効果は元来､金属中に稀薄に磁
性不純物を取り入れたときに電気抵抗や比熱､帯磁率等の低温領域で観測され､理論町 こ

は､金属中にたった一つの磁性不純物を取り込んだ問題である｡現在ではその全容がほほ

明らかになり､日本語による教科書も多数出版されている【3]｡詳細な取り扱いについては
原著論文やこれらの教科書を適宜参照していただき､本講演では最初に ｢近藤効果とはど

のような現象であるか｣の本質をできるだけ平易に解説する｡そのなかで特にウイルソン
による数値的繰り込み群 (NRG)の方法が､近藤効果を理解するために果たした役割に
ついて述べ､NRGによる物理量の計算結果を紹介する｡
重い電子系化合物の中には∴高温領域で近藤効果が観測された後に､低温でRKKY

(Ruderman-Kittel-Kasuya一%shida)相互作用による磁気秩序状態を示すものがある｡近藤
効果とRXKY相互作用の競合する様子を最も簡単化 して取り扱うのが二不純物近藤問題
である｡NRG法による研究から明らかになったことを紹介する｡最後に､無限次元格子
模型を用いた最近の研究の現状も紹介するこ

2近藤効果とは

2.1-不純物アンダーソンモデル

近藤効果そのものについて記すより先に､金属中に取り込まれた磁性不純物が､局在

スピンを保持するかどうかの問題を考察する｡局在スピンを保持した系において近藤効果

が観測されるのでまずはその舞台の説明から始めることにする｡アンダ｣ソンは以下のモ

デルを用いてこの間題を考察した【41｡

H -HJ+Hc/+HcI

H1-eJEfqlfq+Uflf.flfl,q

Hcf-Evkfqtckq+h.C.,
kq

Hc-EekC!qckq.
kq

(1)

(2)

(3)

(4)

磁性不純物が3d金属や4f金属の場合にはその遠心力ポテンシャルによって電子の軌道は

不純物原子の回りに局在化していて､(2)式の第1項がその局在軌道のエネルギーを表して

いる｡eJの値はフェルミエネルギーより十分小さいとするoまた､第2.項が局在電子間の
クーロン相互作用項である｡但 し､ここでは局在電子の軌道縮退の効果は簡単化のた■め無

視 している｡この局在軌道が(4)式で表される母体金属の伝導電子バンドとトンネル効果
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によって混ざりあう｡この混成項は(3)式によって記述される｡ これほど簡単化したモデ
ルでも局在電子のクーロン相互作用項と混成項が同時に存在するために多体問題であり取

り扱いは簡単でない｡

まず､クーロン相互作用が無い場合を考えてみる｡この場合は一体問題であり局在電

子の状態密度は各スピンあたり

1 △
pJ(E)- i
'J一打(6-eJ)2+ △ 2'
△ - qplvk(2,

となり､eJを中心として混成項による幅2△をもつローレンツ型となる｡但し､pは伝導電
子の状態密度である｡スピンあたりの局在電子数の期待値は､各スピンとも1程度となり

局在スピンは発生しない｡この状況は電子間相互作用があってもU≪△の場合は変わらな

いと考えられる｡

今度は逆にクーロン相互作用が十分大きく､△≪匡Jl≪Uの場合を考える.この極
限をCoqblin-SdlriefFer極限あるいはS-d極限と呼ぶ｡†スピンあるいは1スピンどちらかの

局在電子が存在するときにはその道向きスピンの電子は大きなクーロン相互作用によって

同時に存在する事ができなくなり､局在スピンが発生するよこの状況のもとで-不純物ア
'1/ダーソンモデルから摂動計算をすることによって有効ハミルトニアンとしてS-dモデル

を導出することができる【5】｡HcとHJの項を非摂動項とし､Hcf項の2次摂動を考える｡始
状態としては､伝導電子バンドはフェルミ準位まで詰まった状態で上向きあるいは下向き

スピンの局在電子が1つ存在する｡終状態はフェルミ準位近くの伝導電子が励起され局在

電子数は1つのままである｡局在電子が0または2個ある状態はエネルギーが高く摂動の

中間状態としてのみ考慮すればよい｡有効ハミルトニアンは､

H -Hc-ikkSq,(q)U,q･Sckf,U,ck- (7)

J =2.V･2(吉一石も ), (8)

となる｡ここでフェルミ準位をエネルギーの原点とし､中間状態で励起された伝導電子は

フェルミ準位近くの状態なのでそのエネルギーをOとした｡また､伝導電子のポテンシャ

ル散乱の項はここでは重要でないので省略した｡(7)式第2項が伝導電子と局在スピンS

との'S-d交換相互作用項でS-dモデルと呼ばれる.こ.Lではej<0,ef+U>0を考えてい
るのでJ<0､すなわち-不純物アンダーソンモデルから導出されるS-d相互作用は反強

磁性的な相互作用であり､次節で説明するがこのことが近藤効果には本質的である｡

上述したように-不純物アンダーソンモデルに基づくとクーロン相互作用の大きさに

よって局在スピンの発生するような場合も発生しない場合も取り扱うことができる｡その

意味でこのモデルが金属中に磁性不純物を含む系の基本的モデルである｡

2.2抵抗極小の近藤理論

金などの貴金属に磁性不純物を稀薄に含む系の電気抵抗が低温で極小値を持つことは

相当古くから知られていた｡しかしその原因は長い間分からなかった｡近藤は8-dモデル
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を用いて伝導電子の散乱確率を摂動計算することによってその理由を説明した【6】｡ その過
程を復習すると ｢量子力学的スピン自由度を持った不純物であること｣と ｢伝導電子の散
乱がそれ以外の伝導電子から影響を受ける多体問題である｣という近藤効果における2つ

の本質が理解できる｡以下に簡単に紹介する｡

交換相互作用の1次の項からは温度に

依存する抵抗は現れない｡2次の項のうち

伝導電子の始状態と終状態のスピンが保存

する過程は図 1の4つである｡これらの項

からの散乱のT行列は､

(k'HT(2)lkT)

-(i)2[妄よくMISz2･M,
･妄;諾 (MIS-S･LM)

ニ沖 三 -3F M-

k'T kT k'T

k†k'Jk'†k† k'†

M M+1 M

k'1

図 1:局在電子による伝導電子の散乱の2次

･言霊 (MIS･S-lM)].(9, 摂動過程･
ここで上式の第2､3項にフェルミ分布関数が含まれていることに注目する｡ここでの局

在スピンは量子スピンであり∫_とβ+が交換せず､フェルミ分布関数を含む項が打ち消 し
あうことがない｡これは状態 たの伝導電子の散乱にそれ以外の伝轟電子の状態が関与する

ことを意味している｡

始状態と終状態のスビンが反転する2次の過程のT行列も同様に計算 し､1次の項

(ボルン近似)とあわせて黄金別から電気抵抗を計算すると､

R-RB (1･2JplnE )･ (10)

となる｡但 しRBはボルン近似の値で右辺第 1項が温度によらな_い抵抗を与える.p,Dはそ
れぞれ伝導電子バンドのフェルミ準位における状態密度､r7ェルミエネルギーの大きさで

ある｡第2項が2次からの寄与でJ<0の場合には低温で対数的に抵抗値が増大する｡こ

の項とフォノンによる抵抗の温度変化 (降温とともにT5で減少)とあわせて抵抗極小の現

象が説明された｡

(10)式で温度が低下し2Jpln(kBT/D)>1となると摂動の2次の項が 1次の項より
大きくなってしまうoその温度kBTK-Dexp(1/2Jp)を近藤温度と呼ぶ.このことはTK
より低温では2次摂動では不十分であ~ること意味する.しかしながら更に高次の摂動過程

のうち発散の大きい項を加えあわせても本質的な解決にはならず､電気抵抗がT-TKで
発散してしまう｡すなわちJを展開係数とする摂動計算を用いた高温からのアプローチは､

TK程度以下の温度に対 して適用できないことになる.

3ウイルソンの数値的繰り込み群の方法

3.1ハミルトニアンの変換と数値対角化

-529-



講義ノート

S-dモデルにおいてJを展開係数とする摂動計算や-不純物アンダーソンモデルで混
成項を展開係数とする摂動計算は近藤温度程度より低温では困難となる｡これに対 して基

底状態については一重項基底状態の理論 【7】があり､低温領域についてはフェルミ流体論に
基づいて-不純物アンダーソンモデルのUを展開係数とする理論 【8】が有効である｡両者
の理論で困難なTK程度の中間温度領域も含めて全温度領域の帯磁率の計算を初めて示した
のがウイルソン【91であり､この方法を数値的繰り込み群 (NRG)の方法とよぶ｡このN
RGによる研究によって得られた重要なことは次の2つである｡第1に､計算機を用いた
数値的なものではあるが熟力学量を厳密に計算することが可能となったことである｡第2

には､低エネルギー状態が有効ハミルトニアンで記述される局所的フェルミ流体論に従う

ことを示し､それを用いてウイルソン比と呼ばれる比熱の7係数と帯磁率の比を導出したこ

とである｡ウイルソンは8-dモデルにNRGの方法を通用し､その後-不純物アンダーソ
ンモデルに適用 したのKrishuna-murthy等 【10】である｡NRGの方法の本質的なことは両
者で共通であり､ここでは-不純物アンダーソンモデルに通用する方法を簡単に紹介する｡

NRGの方法は､ハミルトニアンを数値的に逐次対角化する方法である｡そのために
ウイルソンは2つの工夫をした｡最初に伝導電子バンドを図2のように対数的に離散化 し､

各領域ごとにその平均エネルギーを持つ1つの状態で伝導電子の状態を代表化させる｡Aが

離散化のためのパラメータで通常 2～3程度の値を用いる｡このような離散代表化によっ

て近藤効果に重要な寄与をするウェルミ軽位近くの伝導電子の状態を多 く取り入れること

ができる｡次に代表化した状態をユニタリー変換することによって図3にスキマテイツクに

示したようなシェル軌道の形式で表す.S.Oが中心にある局在電子と混成するシェル軌道で

あり､soqと結合する軌道がslqで､以降順にS2U,S3q ,... とする.結局-不純物アンダーソ
ンモデルの混成項と伝導電子項が

HcJ -Evfqls.q+h.C.,
q00 00

Hc-∑∑ELSLtqSLq+∑∑lL(sLf.1qSLq+h.C.),L=Oq L=Oq

となる｡Cの大きいところ､すなわち外側のシェル軌道においてはee∝ A-2,lL∝A-2/2と
なり､伝導電子のエネルギー､結合ともに小さくなる｡この後説明するように､このこと

が実際に計算機を用いて逐次対角化を行う上で重要となる｡(むしろ逐次対角化が可能なよ

うにハミルトニアンを書き換えたわけである｡)

L番目の,.-/エル軌道までを取り入れたハミル-トニアンHLは漸化式

HL-Al′2HL-1･蒜 '̂L-1'/2;leLSLsLq･lL-1(sL lqSLq.h･C･)]･ (13)

を満たす｡HLの行列要素はHL_1の固有値とsLq等の行列要素を用いて表すことができ､こ

れを数値的に対角化する事によってHLの固有値､固有状態を求めることができる｡この

手続きを繰り返すことによって順次 上の大きい系の固有値と固有状態を求めていくわけだ

が､Lの増加につれ行列要素が増大し､計算機のメモリ容量を越えてしまい数値対角化を

繰り返すことができなく-なる｡たとえばバンド幅10eVの系でTK=10K程度のエネルギー
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不純物電子

t Soq SIC S2q S3q

温か to E1 12 HEl t2

図2:伝導電子バンドの対数離散化. 図 3:逐次対角化可能な形式に変換されたアン
ダーソンモデルのスキマテックな図.
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図 4:エネルギー固有値の流れ図.

スケールまで -̂2の離散化パラメータで取り扱おうとすると行列要素数は(2×1016)2に

もなる｡現実に繰り返し数値対角化が可能となるようにNRG法では仇 の行列要素を求
めるときにHL_1の固有状態のうちエネルギーの高い状態を捨て去る. 外側のシェル軌道
のエネルギーが外側になるに従いAのべきで小さくなるために､このような状態を捨て去

る手続きを行っても各NRGステップで十分な状態数を残すことができれば物理量を精度
よく計算することが可能となる｡それは物理量の計算において注目しているエネルギース

ケール (熱力学量なら温度､励起スペクトルにおいては励起エネルギー)より十分小さい

固有エネルギーの分裂は重要な寄与をしないからである｡ NRG法では外側のシェル軌道
を付け加えるに従い低エネルギー領域の物理量を計算するようになっている｡そして上の

十分大きいところまでステップを進めることによって基底状態の物理量を求めることがで

きる｡

NRG法で物理量を計算 した結果を紹介する前に､各NRGステップで求められる固
有値と固有状態を解析することによって得られる情報について記す.図4にLが奇数のHL

の固有値のうち低エネルギーのものをそれぞれのLの最低エネルギー状態からはかって示

した.但 し､エネルギー固有値に (̂L-1)/2の因子をかけてあり､Lの大きいところでは拡大
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されている.図の左右に示した数値の組は仝電子数のハーフフィルドからのずれQと全角
運動量Jでありこの値が状態を整理するインデックスとなる.このようにLの奇数のみ､

あるいは偶数のみを表示すると同じインデックスを持つ状態は滑らかに変化する｡図の左

端近くの領域は最低エネルギーの状態が磁性状態であり混成項を摂動的に扱える"弱結合''

の措像で理解する事ができる｡右端近くの領域ではエネルギー固有値の変化がほとんどな

くなり固有値にスケール別が成り立っていることが分かる｡すなわちL-31程度より大き
いのところの固有状態から基底状態と低エネルギー励起状態について考察することが可能

となる｡その結果､固有準態が-粒子状態に電子を詰めた組み合わせ (-粒子モデル)で

理解できる｡最低エネルギー状態はフェルミ準位まで電子を詰めた一重項状態であり､第

-励起状態は-電子励起状態､第二励起状態はその準位での二電子励起状態である｡この

二電子励起状態は上の大きい右端では-電子励起状態の2倍のエネルギーを持つが､図の

上=25程度の領域ではち上うど2倍とならない｡このずれは電子間相互作用を摂動で扱
うことで説明できる｡このことは低エネルギー状態が局所的フェルミ流体理論で記述でき

ることを示している.以上の解析からLの大きい領域の低エネルギー固有状態を記述する

有効ハミルトニアンを見つけだすことができる｡有効ハミルトニアンは-不純物アンダー

ソンハミルトニアンと同一の形式を持ち､そのパラメータが有効パラメータとなる｡その

有効パラメータを用いて比熱の7係数と帯磁率の絶対零度極限値､及びその比であるウイル

ソン比を有効電子間相互作用の1次摂動で求めることができる｡

NRG法は､近似計算でなく基底状態の性質を調べることができる信頼できる方法で
ある｡上記の通り単純な-不純物アンダーソンモデルでは基底状態は局所的フェルミ流体理

論に従うことが分かっているが､-不純物アンダーソンモデルの伝導電子間に相互作用を考

慮したモデルや局在電子数が2個の状態が安定な場合において基底状態がフェルミ流体と

はならない場合があることが最近のNRGによる研究によって明らかになってきた【11,12】｡
フェルミ流体でない状態がどんな状態であるかの研究は現在継続中である｡

3.2熱力学量と励起スペクトルの計算結果

-不純物アンダーソンモデルの熱力学量と励起スペクトルを計算 した結果について

紹介する｡帯磁率と比熱の温度変化を厳密に計算する方法としてはNRG法 【10】に加えて
ベ-テ仮説による厳密解の方法 【13】と量子モンテカルロ法によるもの 【14】がある｡一方､
励起スペクトルの計算はこれまでに近似理論が用いられることが多かった｡特に局在電子

の縮退度の逆数を展開係数とする1/Ⅳ展開の近似 【15げ よく用いられたが､絶対零度にお
ける励起スペクトルの計算には困難が生じた｡低温での励起スペクトルを広いエネルギー

領域にわたって信頼できる精度で計算可能な方法はNRG法である【16】｡ 絶対零度におけ
る計算ではFriedel総和則やKorringa-Shibaの関係式を数%以下の精度で満たすことがで

きる｡量子モンテカルロ法に最大エントロピーの方法を組み合わせて励起スペクトルを計

算する方法も発展してきている【17】｡ここではNRG法によって得られた結果の一例を示
し計算結果から得られた特徴的なことについて説明する｡

図5が熟力学量の計算結果である｡2重縮退でUの十分大きい場合でO,◇,△,ロの順

にf準位Efを深くした結果であり､近藤温度花とウイルソン比月はOから順に(TK/D,R)-
(1･61×loll,1･58),(4･06×10-2,1185),(1･77×lola,2･00),(8.25×10~4,2.00)であや.ここ
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スペクトルの温度変化 【161. ルの磁気励起スペクトルの温度変

化 【16】.
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でかは伝導電子バンドの半幅である｡Oのように極端な価数揺動レジュームの場合を除い

て帯磁率xと比熱Cが近藤温度とウイルソン比でスケールされることが分かる (図B,C).
図6が2重縮退のモデルの一粒子励起スペクトルの近藤ピークの部分の温度変化であ

る.W <0の領域がPESの実験に対応Lw>0の領域がBISの実験に対応する. 温度はそ

れぞれ､T/TK-0(実線),0.35(破線),0.7(1点鎖線),1.4(2点鎖線)である.TK
程度の温度で近藤ピークの強度が絶対零度の時の半分程度になる｡挿入図は絶対零度の時

の-粒子励起スペクトルの全体図である｡図7は磁気励起スペクトルx"(W,T)の温度変化
であり､計算に用いた温度は図6と同じである.絶対零度で0.6TK程度にあるピークが､温

度の増加とともに強度を減らしながら高エネルギー側へ移動する｡-粒子励起スペクトル

の温度変化の計算結果を用いると電気伝導度や熱起電力を計算することができる【18,191｡
その結果や軌道縮退のある系については講演で紹介する｡

4近藤効果に関連した諸問題

4.1近藤効果と結晶場励起

Ce化合物中のCe3+イオンのスピン軌道相互作用による基底状態はJ-5/2の6重縮
退の状態であり､結晶場によってこの状態が分裂する｡たとえば立方晶中ではr7(2重縮

過)とr8(4重縮退)に分裂し､六方晶中では3つ･の2重項に分裂する｡Ce化合物あるい

はYb化合物において結晶場分裂がある場合の近藤温度の表式を半淳等 【20】はスケーリン
グの方法を用いて

･K-LBl(蛋)"̀po]Dexp(義 ), (14,

と導出した｡ここでN.は結晶場の基底状態の縮退度でNi,△iはそれぞれ結晶場の第i励起

状態の縮退度と基底状態からはかった羊ネルギーである｡ たとえば結晶場の基底状態が2

重縮退で第-励起状態が4重縮退の場合を考えると､この系の近藤温度は基底状態のみを

考慮 した場合の(D/A)2倍となり､結晶場の励起状態が近藤効果にかなり寄与することが
分かる｡

結晶場分裂を考慮したCoqblin-Schrieffer極限の-不純物アンダーソンモデルの熱力

学量の計算はベ-テ仮説による厳密解 【13,211とNRGによる研究 【221がある｡また励起ス
ペクトルについては1/〃展開等の近似計算とNRGによるもの【22】がある｡ここではNR
G法で取り扱った結果を示す【22】｡結晶場の基底状態と第-励起状態がともに2重縮退の系
を考える｡これは六万品の結晶場中で分裂した3つの2重項のうち第二励起状態はエネル

ギーが非常に高く､基底状態と第-励起状態のみを考慮したモデルに対応し､CePd2A13は
その例である｡図8が比熱の計算結果である｡結晶場の基底状態と励起状態のエネルギーの

重心を一定にしたまま励起エネルギー△を増加させ､△/TK0-0(a),1.1(b),2.2(C),3.3(d),
6.7(e)の場合が図示してある｡ここでTKOは結晶場励起が無い場合､すなわち図aの場合

の近藤温度である｡図aのT/D～10-3程度にある4重縮退の状態に起因する近藤ピーク
が△の増加とともに分裂する.△/TKO-2となると肩構造を持つようになり､それ以上
の結晶場励起エネルギーでははっきり2つのピークに分裂する｡低エネルギー側のピーク

が結晶場の基底状態に起因する近藤ピークであり､高エネルギー側のそれは結晶場励起の

ショットキータイプのピークである｡図9の実線が絶対零度における磁気励起スペクトル

ー 5 34 -



｢強相関伝導系の物理 若手夏の学校⊥

0 0.0 之.0 4.0 8.0-号.0 0.0 2.0 4.0 0.0

0/D ･10-I V/D ･10-t

図8:結晶場励起のある系の比熱 図 9:結晶場励起のある系の磁気励起スペクトル

【22】. 【221.

x"(LJ,T-0)である.破線､一点鎖線はそれぞれx''の対角成分と結晶場状態間の非対角成
分である.励起エネルギー△の値は△/TK0-0(A),1.1(B),2.2(C),6.7(D)である.比熱の
計算結果と同様に△/TKO-2となると肩構造が現れ､それより結晶場励起エネルギーが大
きい場合は近藤ピークと結晶場ピークに分裂する｡また､-粒子励起スペクトルの計算結

果も同様で△/TKO-2で肩構造となる.

4.2近藤効果とサイト間相互作用 (二不純物問題)
現実の系で不純物濃度が大きくなった場合､あるいはへビーフェルミオン物質のよう

な格子系においては､-不純物モデルで理解できる近藤効果に加えて局在電子のサイト間

相互作用も重要となる｡この間題を最も簡単化して取り扱う模型が二不純物アンダーソン

モデルである｡

H -Hf+HcJ+Hc, (15)

H1--eJ童写f･･tqf･･q･U写fJ.fi.ft･ttfi1-ti(flqf2q･h･C･)･Jqlq2, (16,

HcJ=去.EqvkeXp(ihRiuJqckqIh･C･, (17'

Hc-∑ehCLqckq･ (18)
kq

サイト間相互作用としてはサイト間のトランスファーtによる直接交換相互作用と伝導電
子との混成を姓介とするRKKY相互作用がある｡4f電子系化合物の場合は電子が比較的

局在しているので後者の効果が重要と考えられている｡また､ここでは局在電子の交換相

互作用の自由度を拡げるために更にJの項を"手で"Tjけ加えておく｡

これらの全体としての交換相互作用が強磁性的である場合には､局在スピンS=1と

2つのスピン1/2の伝導電子が結合する2チャンネル近藤問題となり､基底状態は近藤効
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ー7.0-5,0-3.0-1.0 1.0 3.0 5.0 7.0

t｡/TK

図 10･.ユニフォーム帯磁率x'､反強磁性 図11:ウイルソン比のRKKY相互作用依
帯磁率xこ､7係数のRKKY相互作用依存 存性 【24].
性 【24].Io<0が反強磁性的相互作用で､
Io/TK～-2.2がクリティカルな点.

果による一重項状態となる｡逆に交換相互作用が著しく反強磁性的である場合には2つの

局在スピンが一重項状態を形成し近藤効果は起こらない｡ナイーブには基底状態が分から

ないのは両者の中間的な場合､すなわち局在スピン間に弱い反強磁性相互作用がある場合

である｡Jones等は二不純物近藤モデルにNRGの方法を用いて基底状態の移り変わりを

調べた【24】｡(-不純物アンダーソンモデルからS-dモデルが有効モデルとして導出される
のと同様に､二不純物アンダーソンモデルから導出される有効モデルが二不純物近藤モデ

ルである｡)サイト表示されたモデルをパリティーを用いて表示 し直すとNRGの方法が

適用できる.数値計算の結果､I./TK ～ -2.2が基底状態が移り変わるクリティカルな点で
あり､その一点で比熱の7係数と反強磁性帯磁率が発散する事が分かった (図10)｡ここで
TKは-不純物モデルでの近藤温度である｡クリティカルな点でユニフォームな帯磁率は発

散しない｡従ってクリティカルな点でウイルソン比は0となる (図11)｡クリティカルな
一点を除いて低エネルギー状態はフェルミ流体的な有効ハミルトニアンで記述する事がで

きる■｡

その後の我々のNRG法による研究によってJones等の指摘 した7係数等の発散はモ
デルの簡単化に依存していたことが分かった【25】｡ サイト間のトランスファーt､あるいは
伝導電子との混成項 Hc/が交換相互作用の起源となるので､一般にはモデルにパリティ一

身裂が存在するoJ｡n｡S等は簡単化のためにパ.)ティー分裂を無視 したモデルを用いてい

たoパリティー分裂を考慮した数値計算を行うと7係数等の発散が抑制された.現実の系に

おいてはパリティー分裂が一般に存在するわけで7係数等は発散しない｡しかしながらパリ

ティー分裂が小さい場合には7係数等が増加する｡
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図 12:tによってパリティー分裂のあるモ 図 13:混成の大きさがパリティー依存する

デルの有効ハミルトニアンのパラメータと モデルの有効ハミルトニアンのパラメータ

7係数の交換相互作用依存性 【251. と7係数の交換相互作用依存性 【25】･

はじめに小さなi ～ TKによってパリティー分裂が存在する場合の数値計算の結果を

示す｡t≠0の場合の低エネルギー状態は､フェルミ流体的な有効ハミルトニアンで記述す
ることができる｡比熱の7係数はその有効パラメータを用いて

孟 告 冨云缶 (19)

と表される｡ここで△p,6pがそれぞれ有効混成幅､有効準位であり､pはパリティーを表

す｡また竹,△｡は同じパラメータを用いた-不純物アンダーソンモデルでの値である｡ 図
12にその有効パラメータと7係数の交換相互作用依存性を示 したo横軸がj≡4J/TK (TK
は同じパラメータを用いた-不純物アンダーソンモデルの近藤温度)であり､j>0の領
域が反強磁性である.仮にt-0とすればj-jc～2.2が Jones等の指摘したクリティ

カルな点である.実線､破線､一点鎖線の順にt/TK-1.3,3.9,6.5の3種の tについて
示 してある｡ここでの対称性から△ - △e- △0,6--6e-Soとなる｡丸印がT./7を表
し､三角印が△/△Oを表す｡ またダイヤモンドが∂/△Oを表し､メモリは右側に示 してある｡
t～TKの琴合 (実線)には､jをOからjcに向かって増加させると6はほとんど変化 しない
が､△が減少しTが増大することが分かる｡ この領域における7係数は低エネルギースケー

ルiL/TK=[(i-jc)/1.5】2+(i/23TK)2を用いて､7∝WL-1とかける｡また､反強磁性帯磁率
はx'a∝lnLJL-1となる.さらにjを増加させると△は小さな値を保つが6が増加 しTは減少す
る｡この△とSのjに対する変化はNRG法で計算した-粒子励起スペクトルのフェルミ準
位近くの振る舞いのj依存性と無矛盾となってレてる｡i>4TKとなると7係数の増加する領
域は見られなくなるこ

混成項のエネルギー依存性やパリティー依存性によってパリティー分裂が存在する場

合も7係数等の発散が抑制される｡ 図13に混成項がエネルギー依存性は無いがその大きさ

にパリティー依存性があるモデルの有効パラメータと7係数を示 した｡実線が偶パリティー

に対する結果で点線が奇パリティーに対する結果である｡丸､三角､ダイヤモンドの順に
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Tohp,△p/△0- 2,6/△0-4を表す｡Tが増加する付近での△,6の振る舞いは､トランス
ファーtによってパリティー分裂が生じた場合と同様である｡また､この場合の低エネル
ギースケールは偶奇の2つのパリティーの平均値を用いた-不純物モデルの近藤温度と同

程度になる｡

4.3無限次元格子モデルを用いたアプローチ

低温で遍歴したf電子系を取り扱うためには電子相関の強い電子が不純物としてでは

なく周期的な格子として存在するモデルを取り扱う必要がある｡その基本的モデルが周期

アンダーソンモデルである｡一次元の模型については数値的な研究がなされているが､二次

元､三次元の場合には数値的解法も非常に困難となる｡ところが無限次元の極限を考えると､

数値計算の助けを借りてこの主デルやハバードモデルを厳密に扱うことができる【26,27】｡
無限次元の極限は次元の逆数を展開係数とした場合の出発点となるので最近注目され多数

の研究がある【281｡この方法は最初にハバードモデルに適用され､金属-非金属転移の研究
が多くなされ､現在も続いて研究されている【281｡無限次元の方法の本質的な部分は､ハ
バートモデルに適用する場合と周期アンダーソンモデルに適用する場合とで同様であり､

ここでは重い電子系の問題を取り扱いたいので､周期アンダーソンモデルに適用する方法

を紹介する｡

周期アンダーソンモデルを実空間のサイト表示で表すと､

H --∑i.･,･C.Tqc,,q
I'#q

+EEffJqf.･q+EUnfi.nJ"tq I

+Ivclqf.･q+h.C.,Iq
(20)

となり､Jが相関の強い局在的な電子を表し､ Cがもっぱら遍歴的な性質を持つ伝導電子を
表す｡以下では簡単な例として､格子定数aのd次元simplehypercubic(2次元正方格

子､3次元単純立方格子､...と仮想的にd次元に拡張する｡)を考える｡伝導電子のホッ

ピングを最近接格子点間のみとLt,･i=t/(2ヽ招)とするとエネルギー分散､スピンあたりの
状態密度のdー ∞ での値はそれぞれ､

e(A,-ec一嘉 coskLa, (21,

pto'(e)-去exp-(E/i)2, (22)

となる｡ここでt.I,･を1/1月でスケールしたことによって状態密度のガウシャンの帽が有限
となり､物理的な意味を持つモデルとなっていることに注意する｡

無限次元の方法では､サイト表示したf電子の-粒子グ1)-ン関数Gt,･q(I)のUによ
る自己エネルギーのうちサイト対角項のみを残す局所的な問題を取り扱えばよい【26,271｡
すなわちk表示では自己エネルギーがk依存しなくなる｡このことを最も簡単に観るた捌 こ
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2次の自己エネルギー∑I(i)Jqを調べてみる.自由粒子 (Uの0次)のグリーン関数のサイト非
対角項は､t.･,.め,*1/JGでスケールされているので次元dで整理するとG.!lo,･)q(I)-o(1/Jd)
となる｡これに対してサイト対角項は0(1)の量である.≡.(;),.qは3本のGtio,･)q(I)で表され､
最近接点の数は0(d)なので､∑i∑.(i)Jq-o((1/描)3×d)-0(1/vQ)となる｡これに対
してサイト対角項の自己エネルギーは0(1)の量なので無限次元の極限では非対角項の寄

与を落とすことができる｡更に高次の自己エネルギーについても同様に考察できると考え

られている｡

自己エネルギーとして同一サイ.トでの効果のみを取り入れれば良いので次の有効-サ

イトモデルを考える｡

H-H+UnJOTnJOl･ (23)

周期アンダーソンモデルのうち､あるサイト (0サイトと呼ぶ)でのクーロン相互作用の

みを取り出しそれ以外の項をHとする｡今､仮にHの0サイトでのf電子のグリーン関数

eqJ(I)が厳密に求められたとする.ei(I)には0サイト以外の相互作用が全て含まれてい
る.Hの0サイトでのグリーン関数Gt(I)は､ei(I)と0サイトでのUのよる自己エネル
ギー∑㌻pを用いて

G三(I)-
ei(I)-1I∑Jimp(I)'

･(24)

と表される｡ここで∑iqmpはサイトによらないことに注意しておくO-方､グリーン関数を

k表示で表すと､

Gfkq(I)-
I-eJ-∑q(I)- lVI2/(I-ek)'

となる｡上式からサイト表示のグリー㌢関数を求めると､

舶 '-kpkq'Z:
=Gt(I),

Gi(I)-右耳GJkq(I)

(25)

(26)

となる.ここで最後の等式は先に記したように∑q(I)がkによらないことを用いた結果で

ある点に注意する｡ GL(I)は､0サイト以外のサイトで相互作用のない (U-0)､サイト
表示でのグリーン関数であり､

Ggq(I)-/dE
pto)(e)

I-ef-∑q(I)-lVl2/(I-e)'
(27)

p!o)は伝導電子の状態密度で､この量だけが結晶格子の情報をグリーン関数に反映してい

る｡(24)式と(25)式の自己エネルギーは互いに等しいことが示されていて【29-31ト (24)
式と(26)式は各ZにおいてGi,ei,∑Uを決める連立方程式となっているOここで(24)式と
(26)式を自己無撞着に満たす舅 を見つけだすことができれば､この間題が句で記述され
る有効媒質中の-サイト問題となり､グリーン関数を計算する事ができるわけである｡
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e;を計算する一般的なモデルとしてUの無い-不純物アンダーソンモデルを用いる
ことができ【29-31ト

恥 -1- I- i/一括 票

- Z一舌J一三/de讐 (28)

ここでÅ(e)-7rP(e)lV(e)l2は有効媒質の混成幅である. 3章で示 したような単純な-不純
物問題においては混成幅のエネルギー依存性を落としたモデルが多 く用いられたが､ここ

でのÅ(e)は自己無撞着に決定される量であり一般にはエネルギー依存性を持っている｡グ

リーン関数を自己無撞着に決定する手順は次の通りである｡

(i)eiを仮定､すなわちgJとÅ(E)を仮定する.
(ii)それにUを入れた-不純物アンダーソンモデルを解いてGfを計算する.

(iii)(24)式より∑Uを計算 し､それを(26),(27)式に代入し､Gq/を求める｡

I(iv)(iii)で求めたGiを(ii)のそれと比較し､全てのZで等 しくなければ

et(I)-1-G.Jq(I)-1+∑q(I)として(ii)から繰り返す.

(ii)の-不純物アンダーソンモデルを解 くときに様々な-不純物問題の解法が組み合わさ

れ､クーロン相互作用項による摂動計算､量子モンテカルロ法､NRGの方法が用いられ
ている｡

ここでは電子-ホール対称な無限次元

周期アンダーソンモデルに量子モンテカル

ロ法を組み合わせたJarrellによる計算結果

について紹介する【321.図14が全状態密度 盲1･0ーヽ
(a)とf電子の状態密度 (b)の温度変化であ
る｡計算に用いたパラメータはt=1をエネ

ルギーの単位としてV-0.5,U-2.0であ

る｡低温では､フェルミ準位にギャップが開

くようになり､基底状態は絶縁体である｡但

しこちょうどフェルミ準位のところにギャッ

プができる振る舞いは､電子-ホール対称

なモデルを用いていることに依存 している

ことに注意する必要がある｡図(b)から分か

るように温度がβ-10と15の間で､f電子
の状態密度の低エネルギー部分の振る舞い

が変化 している｡高温側の振る舞いは､-

不純物問題で見られた近藤ピークを持つ措

像である｡低温側ではバンド理論で見られる

J
㌔ 0･5

0.0

(
j o.52:

0.0

(a) 登毎 二.
- B=23

(b) = 鎧
- 1B=15.0
- β;20.0

0 1 2

O

図.14:電子-ホール対称無限次元周期アン

ダーソンモデルの全状態密度 (a)とf電子の

状態密度 (b)の温度変化 【32】.パラメータは
V-0.5,U-2.0でT.-0.23となる.

ような混成ギャップを持つ措像となる｡但し､
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図 15: 電子-ホール対称無限次元周期

アンダーソンモデルの帯磁率xim｡(T)[32].

xim｡(T)の意味は本文参照.
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図16:電子-ホール対称無限次元周期アン

ダーソンモデルの比熱の7係数 【321.

ギャップのエネルギースケールが相互作用の効果で著しく小さくなっていることが異なる

点を強調したい｡

それでは状態密度の低エネルギー部分の移り変わりが起こる温度スケールやギャップ

のエネルギースケールはどのような量で決まっているのであろうか?-不純物問題では低

エネルギー領域の物理量は3章で示したように近藤温度でスケールされていた｡Jarrellは

無限次元モデルの近藤温度T.を以下のように定義し計算結果の整理を行っている.無限次

元の方法では､グリーン関数の自己無撞着解をひとたび見つけだすことができれば､問題

は繰り込まれた有効媒質中の不純物問題と等価となっていた｡その立場でローカルな帯磁

率の有効媒質中の不純物 (上記の定式化での0サイトという意味)による寄与の温度変化

ximp(T)を計算し､その絶対零度への外挿値の逆数をT.の定義とした.図15が様々なU,V

に対 してそれぞれのToを単位としたxim｡(T)の振る舞いである.低温領域はToでスケール

されていることがわかる.比熱のf電子からの寄与も同様にT.でスケールされているが､全

系q)比熱はあまりスケールされていない (図16)oここでのT.と-不純物アンダーソンモデ

ルの近藤温度Timpを比較するとT.の方が大きくなる.Timpは (22)式のpt0)で与えられる

繰り込まれていない媒質中の不純物問題の帯磁率から定義した近藤温度である｡TimpとT.

の比はGutzwiller近似から得られる､禿mp/T.～exp(-1/2pt0)(o)J/C),JJc-8lVL2/Ul34】
と同程度となる｡この比は図15のパラメータの場合で0.25～0.5程度である｡

図17が様々なU,Vに対してそれぞれのT.を単位とした低温 (T=0.05)での励起ス
ペクトルである｡図(b)がf電子の状態密度である｡ ギャップの大きさをフェルミ準位から

測ったピークの位置で定義するとどの場合もT./2程度となる.図(a)がf電子の局所的な
動的スピン帯磁率から得られた局所的スピン相関関数であり､そのスピンギャップの大き
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図 17:電子-ホール対称無限次元周期ア

ンダーソンモデルの局所的スピン相関関数

(a)とf電子の状態密度 (b)[32ト

n
E
J
r
E
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./d

図 18:電子-ホール対称無限次元周期アン

ダーソンモデルの励起スペクトル【33ト
NRG法による計算結果.

昔はT.程度で状態密度のギャップの2倍となる.この結果はバンド理論と定性的に一致し

ている｡さらに､静的なスピン帯磁率とチャージ帯磁率の低温の温度変化が同様に振る舞

うことからチャージギャップはスピンギャップと同じ程度になると結論づけている｡

最近､同じモデルに対してNRGの方法を組み合わせた研究もなされている【33】｡図
18が絶対零度におけるf電子の局所的な励起スペクトルの計算結果で､実線がf電子の状態

密度を表し､点線が磁気励起スペクトルTKX,n"/W､一点鎖線が電荷励起スペクトルTt(xc"/W
を103倍に拡大したものである.横軸の励起エネルギーは-不純物モデルでの近藤温度TK

を単位としてある｡電荷励起スペクトルは磁気励起スペクトルに比べて強度は小さいが高

エネルギー領域までテールをひいでいる｡スピンギャップとチャージギャップの大きさは同

程度で､状態密度に現れるギャップの2倍程度となりJarrellの結果と一致している｡無限

次元のモデルでスピンギャップとチャージギャップが同程度になることは､一次元周期ア

ンダーソンモデルでの結果と異なっている｡一次元周期アンダーソンモデルではチャージ

ギャップの方が大きくなる【35,36】｡ 2,3次元のモデルがどちらに近いかは未解決な問題
である｡

本稿中のNRGを用いた我々の研究結果は酒井先生 (東北大理)との共同研究である｡
これらの研究を進めるに当たり､強相関系を研究している多数の方々に学会や研究会等を

通して議論していただいた｡ここにあらためて感謝いたします｡また大貴先生 (阪大理)､

上田先生 (東大物性研)には､原稿に目を通して修正加筆のコメントをいただき感謝いた

します｡
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