
物性研究44-5(1985)

2変数の結合のある場合のSCHAの簡単な例

住友電工 平 井 茂

(1985年4月17日受理)

2変数の結合のある場合のセルフコンシステント調和近似の定式化の例として,位相表示さ

れたハミル トニアンで記述される,鎖間相互作用を考えたトランス ･ポリアセチレンの基底状

態 (結合交替 )のエネルギーについて考える1),2)0 2つの鎖について,電荷部分のみ考える｡

H-JdxlA(∇01)2+cp12-2gulCOS01+Bcos201

+A(▽02)2+cp22-29u2COS02+Bcos202

+vocos(01- 02)+壁 (u12+u22)〕α

9>0, B<0, Vo>0

〔01(a),Pl(x′)〕- 〔02(a)'P2(x′)〕- i∂(a-x′)

01,02の古典的な平衡点 (i,j-1,2)

Ois - Ojs十方-2n打 ui=-uj= uo
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量子的ゆらぎを考えるo Oi-Oio+Oi

< ∧
H-Jdx〔A(∇恥 2+cp12-2gu｡C｡sOl+Bc｡S201

< <
+A(▽i2)2+cp22- 2gu.C｡SO2+Bc｡S202

-V.cos(紅 i2)･ 筈 u｡2〕

(1)

(2)

(3)

試行ハミル トニアンHoとして(5)式を考え,ファインアンの不等式 (4)を用いて,変分パ

ラメータを決める3)｡
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(<-･->はH｡に関する統計平均 )

H.-Jdx〔A(▽A )2+cp12 +首(A2-< 範 2,)

+A(▽92)2+cp22+首(i22-<922,)

･V(91i2-<緋 2>)･U｡+讐 u｡2〕

- ∑ 〔瑚 k91_k 'i2kiT2_k)+C(P lkPl_k'P2kP2_k)k

(5)

一+Vglk92-k〕+JdxlU｡+筈 a.2- 首 (<912>+<922>トV<91g2>〕

紡 -左 往 eikx pi局 -左 吾 p ikeikx

〔aik,Pik′〕- i∂k,～_k′ 3'-Ak2 . B j (6)

H.は線形変換 Tにより, 2つの独立な斬 口振動子系のハミル トニアンに変換される｡

(QQ21kk) - T ( pP21kk)
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T= -､●丁 L ll ll ) lCik･Qik′〕- i∂k,-k′
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H｡-∑〔XlClkCl_k+A2+2k+2_k+C(QlkQトk+Q2kQ2_k)〕k

H dH U｡十等 弘｡2-首 (<i12>+<i 22,ト V<%192,〕 (7)
｢ヽJ l【＼ノ

3:1-3'･言 72-才一 芸 (8)

i訊
調和振動子系の性質 (9)を用いて,F及び一組のセルフコンシステント方程式を得るO

･SikSi-k,-言古 , W.i'k'-2で軍 (温度-o) (9)

<COS(｡帰 %2',-e一芸(a2'012''P2̀022')｡ap<ô10'2>
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(ll),(12)より
2 1 1

2-完売 〔guo'xIx2)4p- 2B'xIX2'P〕X1 -

2 1 1 1

2 1嘉 〔guo(xIx2)4p- 2B(xIx2)P+vox2P〕∬2 ~
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(8), (12), (13), (14)より,系の基底状態のエネルギーは,4),5)

E

一 一妄 言〔ul(k,･W2(k,]･U｡+讐 u｡2
gγ -_
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- 2〔旦 (竺)2 -29-.(1-i,(31-2)4p4打 α

1

･B(1-ユ)(x1-2)滋+tKu｡2- V.(1-去 )x2P〟

(5), (13 ) , ( 14), (15)を用 いて
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u｡-莞 (xIX2)4p

吾 -2〔芸 (言)2- 響 (嵩 )+B(掌 4(卜 三)〕
1

一㌔(卜 去 )∬㌔
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(16)

(17)

簡単のため,p-_1, B判 とし,V.を摂動 (塾 ≪1)と考え,V.の1次をとると
A

a29払｡､中 _ ag …
) u｡ = 器 x

如2AJ wO 2K

- i v.x - 一五 a2vo16万 2K A

.て･- (
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