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§1. 問 題

我々は以下の条件の時ハバード模型が反強磁性基底状態を持っかどうか調べた｡

1)電子数 - 格子数 (half-filled)

2)相互作用がない時の staggered帯磁率 x｡(Q)が発散o (例 :一次元,最近援

間相互作用のみを持っ正方格子,S.C.及びb.C.C.格子 )

3)相互作用 Iが弱い極限

--トリーフォツタ(H.F.)近似では上述の場合無限小のIで反強磁性となる事が知

られているが,相互作用の効果はフェルミ面近傍で特異的であり,電子相関が重要であ
1)

る｡電子相関をとり入れた議論としてはGutzuillerの方法による小川等の議論 と摂

動論によるCaron等の議論2)がある｡彼らの結論によると有限な Icがあって,Ic>Ⅰ

の場合は常磁性基底状態を持つとしている｡双方の議論ともその近似に不明な点があり

充分説得的とは言えないと思う｡そこで我々はGutzuiller変分法及び摂動論の二通りの

方法でもう少し注意深く上の問題を検討しなおしてみた｡

§2. Gutzuiller変分法

基底状態の変分波動関数として Jv>- q(1-∂piH v｡>をとるo ここで,Pi-ュ

ni凸 1,8は二電子によって占められた格子点の減少を表す変分パラメータo Lv｡>
はH.F.近似での反強磁性状態に選ぶ｡但しギャップIlは変分パ ラメータとして残し

ておく｡エネルギー期待値は,

<E> <v fLy fv>
<vlv>

ここで 〟 = kfoEknko+I写ni†niJo Iが小さい時 ∂も小さいと予想されるか1

ら<E>を∂で展開して,

< E> - E o -∂El+∂ 2E 2+----
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El及びE2は-U及び piの積の tv｡>での期待値で表わされ正確に求められる｡フ
ェルミ面近傍での波数積分が対数発散を与えるので注意深く計算するとTの小さい時,

次の様になる｡

El- N lelI-i-p., 2 809掌+i p.21, 2,909掌 ,2 ]

E2- NlE2･E3Ⅰい ｡P.2,2,80g掌,2〕

ここで eiは定数 (el>0･62>0)o p｡はフェルミ面での状態密度,I)はバンド巾

であるoエネルギーを最小にする∂は ∂-El/2E20 Ⅰ- 0･Il-0でE1- 0･

E2- finiteだから ∂-0となり,最初の仮定が正しい事が判る｡この時エネルギー

に対する補正は

･E-一昔 ei2I2+0,I3･Ⅰ2,2(Bo咋 ,2,I,290号 ,

E｡- 2吾Ek･iIN+⊥N p.2,0〔BOP喜一p.I(Bopf,2〕4

であるから,Ⅰが小さい時Eを最小にするTはr～Dexpl一缶 とな｡△E か
らの補正は最低次では効かない事が判る｡

§3. 摂 動 法

無摂動系として運動エネルギーと反強磁性の平均場をとりこんだ一体ハミル トニアン

をとる｡

LK = kf o eknko+LJUI
0

Lyl-IiE至,oM-aai+oaid +IiEEB,OMobt bo ､

A,Bはそれぞれ二-の部分格子を表わすoここで Mo-÷ (1+OT/I)o 摂動′､ミ
ル トニアンは,
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〟 - Ⅰ∑ni† niJ-〟l1

H.の基底状態はギャップIlを-だてた二つのサブバンドの内下のバンドがっまった状

態である｡一次の摂動を加えるとfJ.F.近似のエネルギーを与える｡二次の項は五個の

ダイアグラムで表わされる｡

∴ 二 二 二二
a b c d

a～dのダイアグラムは常磁性では現われない｡ eの寄与は次の様になる｡

･E｡～-△E｡(,-0)+NCp.3Ⅰ2r2,909芸)3

ここで C-去 1次元の場合

<去 2,3次元の場合

全エネルギ-はIlの′トさい時

E芸 E(T-.''Nlip.2Ⅰ, 2'Bogf,2+,C一手 po3Ⅰ3(BOP?,3〕

となるoエネルギー最小からrを求めると - expl一幕 となり,

1 次 元

2,3 次元

-B20-

となる｡



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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