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1　 は じめに

　強相関電子系 と呼ばれる観究分野は ， 固体物性 研究の大 きな一
領域を占めてい て，銅酸

化物高温超伝導体や有機超伝導体，重い 電子系 と呼ばれる物質群 ， 鉄やニ ッケル などの強

磁性金属 とい っ た特徴的な物性を示す多 くの 物質が
， その 研究対象とな っ て い ます．強相

関電子系は
， その 名前 にあ るよ うに

， 固体中の 「電子」 の 「相関」効果が 「強」 い 系です

が，そもそ も，電子 の相関効果 とは何か ， そ して ，それ が強い 系では何が興味深い の か

が，
一

言で説明 しに くい 上に，研究対象が広範囲に渡る ため， 研 究の面 白さの エ ッ セ ンス

が初学者に うま く伝わ りま せん．

　 強相関電 子系の多種多様な物質における諸物性を記述するの は，現在の 最先端の研究の

目的で もあ り，容易で は ありませんが ， そのエ ッ セ ンス は，強相関電子系の 様々な研究に顔

を 出す Hubbard モ デル と呼ばれ る理 論モ デル に含 まれて い ます．本講義 で は ，
　 Hubbard

モ デルを通して ， 強相関電子系の エ ッ セ ンス を，で きるだけ平易に解説 した い と思い ます．

2　 タイ トバイ ンディ ン グモ デル

　固体 内の 電子状態を記述する には
， 我々に と っ て 「わか りやすい状態」 を基本に する 必

要があ ります．「わか りやすい状態」 と い うの は曖昧な表現で すが ，敢 えて言 えば，「（波動

関数が ）簡単に求め られる状態」 だ と考えればよい で し ょ う．つ ま り， Schr6dinger方程

式を近似に 頼らずに 解い て得 られ る状態で す．

　　「わか りやすい 状態」 として ， よ く議 論の 出発点に用い られる の は ，「自由な電子」 と

「原子内に 束縛された電子」 です ［1，2］．どちらも固体内の真の電子状態とは 異なるはずで

すが，どちらかを基本に考えて い けば
， 全 くの 手探 りで 考えるよ りはわか りやすい で し ょ

う．前者を基本にす るの が ，自由電子 モ デルに基づ く考え方で あ り， 後者を基本にするの

が，（原子 に）強 く束縛されたモ デル ，即ち ， タイ トバ イン ディ ン グモ デル （tight−binding

model ）に基づ く考え方で す．

　 どちらの考え方で も， きちん と扱 うこ とがで きれば，固体内の電子状態を的確 に記述

で きるはずで すが，「きちん と扱 う」 こ とが難 しい ため，どち らの考え方で記 述するべ き
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か とい う 「適性診断」 が必要にな ります．強相関電子系 と呼ばれ る研究分野の対象は ， 1

章に も挙げた とお り， 多岐に わた るわけですが，その 多 くの物質におい て ， 不完全殻を持

つ イオン （磁性イオン）が特異な物性 の起源とな っ てい る の で
1
，磁性イオ ン にお ける電

子の 「適性」 を考える必要があ ります．

　 磁性 イオ ン に おける電子の 波動関数の特徴な どの詳細は他の 書物に譲るこ とに して ［3］，

結論 だけ言え ば ，「適性診断」によ る と ， 強相関電子系で の 電子状態に つ い て は， タイ ト

バ イン ディン グモ デルに よる記述が適 してい る と考え られて い ます．む しろ，タイ トバ イ

ン ディ ン グモ デルに よる 記述が適して い る ような系で は，電子相関が重要になる こ とが多

い と言 うべ きか もしれませ ん．

　 位va　R の原子に 束縛された軌道を φ（r − R ）と表 して ，異なる原 子の 軌道は 互い に 直

交する こ と

　　　　　　　　　　　　1il’

（r − a ）φ（r −
・R

・）・r・・＝　6・・ 　 　 　 （1）

を仮定 して お き ます
2 ．こ れ らφ（r 一瓦 ）の線形結合を用い て Bloch 関数を構成し てみ ま

しよ う．

　　　　　　　　　　　　姻
一振Σe

鯤
φ（・ 一凡 ）　 　 （・）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t

こ こ で N は原子の総数です．波数 k の電子の運動エ ネルギ・一
　Ek は ，

こ の Bloch関数に よ

る （
一

体の ）ハ ミル トニ ア ン n の期待値 として求 め られ ます．

　　　　　　　　　　　　　　…
一 擁 脚 ・（・）・・

異なる原子間の 軌道 に よ るハ ミル トニ ア ン の 期待値を，

ち・
− 1げ（卜 凡 ）聯 一跏

で 定義すれ ば ， 勉 は ，

　　　　　　　　　　　　　・
・

一寿Σ ・
畑 一瓦 ・t・j 　 　 　 （・）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t，3

と表す こ とがで きます．t
，」
を跳び移 り積分 （transfer　integral）と呼ぶ こ とがあ りますが，

タイ トバ イ ン ディ ン グモ デル で は ，この跳び移 り積分を定義する こ とで ，バ ン ドの エ ネル

ギー分散 （つ まり εiC）が決定され るこ とにな ります．た とえ ば，格子定数 α の 単純正方

格子上で ，最近接格子点 間に の み跳 び移 り積分を定義 して ， それを 一t とおけば
，

エ ネル

1 強相関電子系の 研究対象 とな る 物質群全てが必ず しも磁性 イ オ ンを 含ん で い るわ けで はな い ，
2
簡単 の ため，本講義 で は，軌道の 縮退 が な い 場合を考 え る （5 軌道 の み を 考 え る こ とに 相 当 す る ）、
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ギー分散は，波数 た ＝ （kx，栃）に対 して ，

εk
＝− 2t｛cos （k．α）十 cos （kya）｝

と表 され る こ とが容易 にわか ります
3 ．下 図は ， 単純正方格子 上の タイ トバ イン ディ ン グ

モ デルにおけ る，第
一

　Brillouinゾー
ン 内の エ ネル ギー分散の 立体図です （横軸を k

。 ，縦

軸を 幅 高さ軸を Ek と考えて 下さい ）．個々の 電子の状態は波数 k で指定され るの で ，

エ ネルギ ー分散が決定すれぼ ， 系 の電 子状態が求 め られ るこ とにな ります．

Figure　1： 単純正 方格子上の タイ トバ イ ン ディ ン グモ デル の エ ネル ギー分散

3　 Hubbard モ デル

　タイ トバ イ ン ディ ン グモ デルで 記述 す るの が適切 で あ るよ うな系では ，「原子に 束縛さ

れた電 子」 を よい 出発点 と考えるわけで す か ら ， 電子軌道の 広が りも，原子の 周囲の 非

常に 狭い 範囲に 限 られてい る と考え ます
4 ．2 章で は ，電子間の 斥力を考えて い ませんで

した が ，「非常に 狭い 範囲」 に制限された軌道にある電子は，互 い に強い C 。ulomb 斥力を

感 じるはずです．もちろん ，離れた電子 どうしに も Coulomb斥力が働くわけで すが， 簡

単の た め，同 じ原 子 内の 電子間 （今の場合，s 軌道の みを考えてい る の で ， 同じ原子内の

同 じ軌道 内の 電子 間） にの み ，Coulomb 斥力が働 くと仮定します
5 ．二 つ の電子が （同 じ

　 3
教科書な どに 「容易 に 」 と書い て あ る 時は，必ず自分 で確認 し た ほ うがよ い ．なぜなら，往 々に して 導

出が 容易 で な い こ とが あ る か ら．も ち ろん ，今の場合は，真 の意味で容易で あ る．

　
4
本来は，非常 に 狭い 範囲に 限られて い る と考 えて い る か らこ そ．タイ トバ イ ン デ ィ ン グ モ デ ル の 適用 が

可能 な の だ と考 え るべ き で あ る．

　
5

こ の簡単化の妥当性を論じる こ と も重要で ある ［3，4】．
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原 子上の ）同 じ軌道上にある時に働く Coulomb 相互作用 エ ネルギー−ig次の U で定義 しま

しょ う ；

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 2

　　　　　U
− ！fil’

（ri　
一

　R ）φ
＊

（r 厂 R ）fi． 、
− r ，1

・（・ ・
− R ）・（・・

− R ）d・ ・d・・

こ の U と
，

2 章の t
、j

を用い る と，タイ トバ イ ン ディ ン グモ デルで記述され る最 も簡単な

「相互作用する電子系」 の 理論モ デルを構成す る こ とがで きます．

　 以降で は ， 第二 量子化の表式を用い ますが ， 軌道 φ（r
一

瓦 ）に ス ピン σ の 電子 を生成

す る演 算子 を c1
。
，軌道 φ（r

一瓦 ）の ス ピン σ の 電子 を消滅 させ る演算子を Ciffと書 くと ，

系の ハ ミル トニ ア ン は ，次の よ うに な ります （数演算子を π
，．

＝c1
。
Ci

．
で定義 します）；

　　　　　　　　　　 U 一 Σ （孟。
C；。 c 、。 ＋ H … ）＋ U Σ・ ，↑

・ 司 　 　 　 　 （4）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （り 1，σ　 　 　 　 　 　 　 　 　 t

こ こ で ，（i， 」〉は d．と」の組に わたる和を表 し，H ．c ．は直 前の項 の エ ル ミー ト共役項を表 し

ます．各々 の演算子 は ，式 （1）か ら，Fermi演算子の反 交換関係

　　　　　　　　　　　　　｛：：：：1；仁 臨 ｝。 。 　 　 ・・）

を満た します．

　消滅 （生成）演算子 o鯉は ，
「位置 瓦 に あ る原 子の 軌道内の ス ピ ン σ の 電子」 に対す る

演算子 で すが ， 今の場合，電子軌道は原子内で しか定義されて い ませ ん し，s 軌道 しか考

えて い ない の で ， 便宜的に 「格子点 （サイ ト）z の ス ピ ン σ の 電子」 と表現する こ とが許

されます．式 （4）の第
一

項は ，格子点 ゴの電子を消滅させて ，格子点 誘の 電子を生成させ

るわけですか ら （H ．c ．の項は その 逆）， タイ トバ イン ディ ン グモ デル で表された電子の ，

格子点ゴか ら iへ の跳 び移 り （H．c．の項 はその逆）を表 し，運動エ ネル ギー
に 対応する項

である こ とがわか ります、式 （4）の 第二 項は
， 同じ原子上の ↑ス ビンの電子 と ↓ス ピン の

電子間に働 く斥力を表 します が ， 同じス ピン の 電子間に 斥力が働か ない 理 由は ， 今の場

合，s 軌道 の みを考えて い るか らで す （Pauliの排他原理）．この ハ ミル トニ アン で記述さ

れ るモ デル は ， （広義の ）Hubbard モ デル と呼ば れてい ます
6 ．

　 Hubbard モ デル の ハ ミル トニ ア ン 式 （4）の第
一

項 は運動エ ネル ギ
ー

に 対応 します か ら ，

実空間の サイ ト表示か ら ， 波数空 間で の表示 に Fourier変換 したほ うがわか りや すい か も

しれ ません ．式 （2）で 表 され る軌道 の ス ピ ン σ の 電子の 生成 ・消滅演算子

　　　　　　　　・短  撫 4凪
・』 ・

島
一 ゐ琴

諮 ’R
％

　
6

モ デル の 起源 は Hubbard ［18］以前に 遡 る よ うだ が 【3］，筆者 は，不勉強ゆ え に．本当の 起源を 知 らな い ．
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を用 い れば
7

， 式 （3）に注意して，運動エ ネル ギーの項 （第
一

項 ）が次 の よ うに表 せ る こ

とがわか ります ；

　　　　　　　　　　　　　式 （4）第
一

項 二Σ⊃εkck ．

Ck
σ 　　　　　　　　　　　 （6）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　k、σ

波数の和 は第一　Brillouinゾー
ン 内に わた ります．

　 式 （4）の Hubbard ハ ミル トニ ア ン を ， 式 （6）を用い て ，次の よ うに 表現する こ とが あ

ります ；

　　　　　　　　　　　　n 一 Σ ・k・島。

Ch
。

＋ u Σ ・ ・Tni↓ 　 　 　 　 （7）
　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 k，σ 　　　　　　　　 t

この表現は ，
一

つ の ハ ミル トニ アン の中にサイ ト表示 と波数表示が 「同居」 する違和感は

あ ります が，Hubbard モ デルの 本質を如実に表 して い ます．第
一

項 と第二 項は
， 波数表示

とサイ ト表示 とい う異 なる表 示で表 したほ うが，それぞれの 示す物理的な内容を表現 し易

くな っ て い ます．それ ぞれ の項の特徴を ，以下で見て い きまし ょ う［4］．

　 も し，第二項がな くて，第
一

項 だけの 場合，系は どの よ うに記述されるで しょうか．第
一

項は ，
「電子の運動エ ネル ギー

勉 」 × 「波数 丸 スピ ン σ の 電子の数演算子 ：η
ん．

− ck
。

Cka 」

と表され て い ますか ら，「運動エ ネルギー
驪 を持つ 電子が nk

．
個ある」 とい う状態を記述

する こ とに な ります．で す か ら，野 項 の み の 場合の 基底状態は
， 式 （3）で表 さ れ る エ ネ

ル ギー分散に 従 っ て ， ↑ス ピン と ↓ス ピン の 電子をエ ネル ギーの 低い 状態か ら順番に詰め

て い くこ とで得られ るこ とにな ります
S
．この時，ほ とん どの 電子が，その ス ピン の モ ー

メ ン トを打ち消すよ うに 詰 ま っ て い くこ とに注意 して下さい ．また
， 波数 髭で指標付け

される状態の 数は
， 結 晶内の 単位胞の 数で すか ら，単位胞当た りの電子 数が奇数個の場合

は ， どの ようなバ ン ド （エ ネルギー
分散）の 形で あっ て も，必ず，バ ン ドは 部分的に 占有

されるの で ， 系の 基底状態は 金属状態，即ち ， 導体 とな るこ とにな ります．第
一

項だけの

場合には ，波数で 考 えるの がわか りやすい 状態で すか ら ， 電子の 波動として の 性質，つ ま

り，格子点に 束縛され るの で はな く，電子が系全体に広がろ うとす る性質が現れて い る と

言 っ て もよい で しょ う．

　
一

方 ， 第
一
項がな くて，第二 項 だけだ っ た らど うで しょ うか．第二 項は ，同 じサイ ト

が二 つ の 電子に 占有された 時に U だけエ ネ ルギーが上が るこ とを表 して い ます．た とえ

ば
，

全 電子 数を Ne とお くと，　 N
，
が N に 等 しい 時 ， 即 ち ， 格 子点 当 た りの 電 子数密度

n
．

；凡 ／N が 1の 時
9

は
， 同 じ格子点を二 つ の電子 が占有する とエ ネルギーが上が っ て し

　
7 も ちろん ．式 （5）を 用 い れ ば，こ れ らの 演算子 に も式 （5）と同様の反交換関係が成り立つ こ とが わ か る．

　sFerrni
縮退状態．

　
y
特に ．ハ ーフ フ ィ リン グ （hal雌 lhllg＞と呼ばれ る．
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ま うの で，基底状態は，各格子点が
一

つ の電子に 占有された状態 とな ります．第
一

項がな

い ので ，この よ うな状態で は ， 電子 の移動は起こ りませんか ら ， 系は絶縁体とな ります．

また，各格子点に おける電 子の持つ ス ピン は 完全に 独立にな るの で ， 系は 2N 重の 縮退 を

持ちます．第二 項だけ の場合には ， 電子は系全体に広がる どこ ろか
， 各格子点に 束縛され

る こ とに な り，電子の 粒子と して の 性質が顔を 出す こ とにな るわ けです．

　 以上か らわか る ように
， 式 （7）で 表され る Hubbard モデル は，量子力学でい う二重 性

（duality）の 二 つ の 性質 ：波 動性と粒子性を，第
一

項 と第二 項に含んだモ デル にな っ て い

ます，しか も
， 不確定性原理を考える と， 前者が顕著に なれば後者は陰に隠れ，後者が表

に 出れば前者が裏に 回る … ・とい うよ うに ， 両者は互 い に 「牽制 し合う関係」 に あ ります

か ら，状況によ っ て どち らが表舞台に 立つ の か，自明で はない のです ．この よ うな関係を

競合関係 と呼びますが ，物理に競合する要素がある時は ， 往々に して ， （自明でない とい う

意味で）興味 深い現象が現れ ます ．また ，その 物理現象を記述す るこ とも難し くな ります．

　 実 は ， Hubbard モ デル も，式 （7＞の 第
一

項 と第二 項 の 競合に よ る ，興味深い 物 理 を内

在 してい ます．Hubbard モ デルに おい て は ， 第
一

項 と第二 項の 競合を，遍歴 （itinerant）

性 と局在 （loca1）性の 競合 とい うこ とがあ ります．　 Hubbard モ デルは ， そ の 内在する物

理の 豊かさによ り，多くの特 異な物性の理論モ デル として 用い られ，その解析の数学的困

難さに よ り，単純な モ デルに もかかわ らず，現在で も研究の 対象 とな っ て い るの です．

4　 Mott 絶縁体

　こ こ まで ，電子相関とい う言葉につ い て は触れて きません で した，一
言で 言えば，

一
体

近似で は記述で きな い 効果の ことです．バ ン ド理 論は
一

体近似理論の 典型ですが，基本的

には ， ある電子 に着目して ，陽イオ ンか らの 引力や周 囲の電子か らの 斥力の 効果 を，そ

の電子 が感 じる平均化された
一

体ポテ ン シ ャル で近似します．一
体ポテン シ ャ ル中で の 電

子状態か ら ， 改めて平均化されたポテン シ ャ ルを計算して ，全体と して 自己無撞着に電子

状態を構成するわけですが，こ うして 決め られた電子状態は ，最終的には ，式 （6）の 形に

表される こ とにな ります．つ ま り，
一

体近似で記述 で きる こ ととは ，エ ネル ギ
ー

分散の形

（バ ン ド構造）の み か ら理解で きるこ とで す．で は ，

一
体近似で記述で きない こ ととは ど

の ようなこ とで しょ うか ？

　 一
体近似理論で あるバ ン ド理論は

， 物質の 電気伝導に関 して ， 導体 と絶縁体の 区別が

ある理 由を 明確に示 して くれました，3 章に も書い た よ うに，単位胞当た りの 電子数が奇
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数個の場合は
，

エ ネルギー分散の 形に よらず ， 系は導体とな り， 偶数個の 場合に は
，

バ ン

ドが完全 に 占有されれば
， 系は絶縁体 とな ります．こ の よ うに ，

バ ン ド理論に よる明快な

導体 と絶縁体の 区別ですが，実は
，

バ ン ド理論では理解で きない 絶縁 体が存在す るの で す．

　 た とえば，MnO とい う遷移金属酸化物を考えましょ う．　 Mn の電子数は 25，0 の電子

数は 8で すか ら，単位胞当た りの 電子数は 33です．奇数個の 場合 ，
バ ン ドが完全に 占有

される こ とはあ り得ませ んか ら，バ ン ド理論から考えれば ， MnO は導体で あるはずです．

しか し，実際に は
，
MnO は絶縁体なの です

10 ．つ ま り，　 MnO の電気伝導に関して は，
一

体近似理論 （バ ン ド理 論） で は正 しく記述で きない こ とに な ります．

　 MnO に限 らず ， 多くの 遷移金属酸化物で ，
バ ン ド理論と現実 との 「不

一
致」 が見られ

るの です が
，

こ れ らの 電気伝導を議論するために は ，

一
体近似で は不十分， 即ち ， 電子相

関が重要 で あ る とい う指摘が 1930 年代に ありました，こ の 指摘を受けて ， 電子の 運動エ

ネルギ ーと電子間の 斥力 エ ネル ギーの競合が系の 伝導状態を左右する とい う系統的な研

究を したの が N ．F．　Mott で す
11 ．彼に ちなんで，（バ ン ド理論に基づ く限 り金属だ と予想

され るにもかか わ らず）電子相関に よ っ て絶縁体 とな っ てい る物質を，広 く，Mott 絶縁

体と呼 んで い ます ．彼 は，本質的に 式 （4）で 表され る よ うな単純な系 （い わば固体水素）

を考 えて ， 竕 が U に比 べ て十分大 きければ，系は 金属的に なり，逆に ，十分小さけれ ば ，

系は 絶縁体 となるとい う， 砺 と U の 比を変化させた時の 金属絶 縁体転移を議論 しま した

［6］．こ の 転移 を （広義の ）Mott 転移 と呼びます
12 ．

　 実際 Hubbard モデル に対 して動的平均場理論 （dynamical　me   一丘eld 　theory ： DMFT ）

［7］と呼ばれ る手法を適用 した研究に よると ［8】，バ ン ド幅 （式 （4）の ti
」
に 対応）に 比べ て

U が小さい 場含には 金属的で，U が大きい 場合に絶縁体的に な り，　U がバ ン ド幅の 2 倍程

度の 値 とな る時に両者の転移，即ち，Mott 転移がある こ とが わか りま した 13 ．

　 Mott 絶縁体は ，
バ ン ド理 論とい う一

体近似理論で は金属 となる べ き とこ ろが，実際に

は 絶縁体 とな っ て い る物質ですか ら， 電子相関効果が顕著に現れた系で す．つ ま り， Mott

絶縁体は，1章で 挙げた
，
「電子」 の 「相関」 効果が 「強1 い 系 一 強相関電子系の 典型例

だ と言 えるで しょ う．

lo
電気伝導度から見積 もられた活 性化 エ ネル ギ

ー
は 0．74eV もあるとの こ と16］．

ll
　1977 年 に ノーベ ル 物理学賞を受賞

12
実際は，理想的な固体水素を考 えて，格子構造 を変えな い ま ま，格子定数だけを変化さ せ た時に，格子

定数が小 さ い 時 に は 金属 状態が，大 き い 時 に は絶 縁体状 態 が ，そ れ ぞれ 実現す る こ と を 示唆 した．
13

こ れ以前 に も転移の 存在を議論 した研究 は あ るが，こ の 研究 で 初めて，基底状態に お い て 金属相も絶縁
相 も 不備 な く記 述 され た こ とは 特記 すべ きで あ る，た だ し，こ の 手法に よ る Mott 転移の 記述 の 妥当性に も

注意 が 必要である．
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5　 強相関電子系の面 白ざ

　Mott 転移は強相関電子系の典型 的な現象ですが，本章では，　 Hubbard モ デル で記述さ

れる と考 えられ る他の現象を挙げなが らt 強相関電子系の 面白さを紹介しましょ う
14 。

5．1　 反強磁性絶縁体

　 4章の素朴な Mott 転移の議論で は，電子の 持つ ス ピ ン につ い て は特に言及 して い ませ

んで した．3章で 考察 した とお り，電 子数密度 がハ
ー

フ フ ィ リン グの 時 ， 式   の 第二 項

のみを考え ると，系には 2N 重の縮退があ りました．こ れは ， 第
一

項 のみの 時の Fermi 縮

退状態で ス ピン のモ
ーメン トが打ち消され たこ とと対照的です．基本的に第

一
項 のみで 記

述され るバ ン ド絶縁体で はス ピンの 自由度は顔を出 しませんが ， 第二 項の効果で実現 して

い る Mott 絶縁体で は ス ピン の 自由度が 「活きて 」 い るの で す．

　 Mo 七t 絶縁体で は
， 式 （7）の第二 項の みの 時の 2N 重の 縮退は

， 電子 の運動 （第
一
項に

対応す る）に よ り解けるはずで すが，その 時，系の磁気的性質 （磁性）は どの よ うにな る

かを考えて みま しょ う．Mott 絶縁体で は，　 U の効果で電子が互い に避 け合い ，各 々が一

つ ずつ 格子点を 占有 しますが，各格子点を 占有した電子は，その ス ピ ン 自由度につ いて も

無関心 ではい られ ません．第
一

項が あ るため ， 運動 エ ネル ギーの利得 があ るような ，
r適

切な」 ス ピン 配 置を選ぶ必要 があ ります．

　 簡単の ため，2 章の 中で 例に 挙げた
， 正方格子上の 最近接格子点間 のみ に跳び移 り積

分を定義 したモ デルを考え ま しょ う．電子は各格子点を一
つ ずつ 占有 して い ますが，運動

エ ネルギー
の 利得を求めて ，少しで も動きたが っ て い るは ずです．しか し，ある格子点の

電子 に つ い て ，周 囲の 四 つ の 最近 接格子点の 電子の ス ピンが ，全て その 電子の ス ピン と

同方向だ っ た らどうなるで しょ う．い くら電子が動きたが っ て も，
一

つ の状態は
一

つ の 電

子 しか 占有できない と い うPauliの排他原理のた めに
， その 電子は

，
どの最近接格子点に

も跳び移る こ とがで きませ ん （Figure　2 の 左図）．つ まり， 運動エ ネルギーの利得はない

の で す．逆に ，最近接格子点の電子の ス ピン が
， その電子 のス ピン と逆方向を向い てい れ

ば ， 同 じ格子点を二 電 子が 占有する こ とに よる Coulomb エ ネルギー
の損 こ そあ りますが，

運動エ ネル ギー
の 利得が ある こ とに な ります （Figure　2の右図）．

　 Coulomb エ ネル ギーの損 を して で も運 動エ ネルギーの 利得を求 める 一 『損 して得取

れ』 の よ うなこの過程を摂動過程 と考え る と，
一

度，同 じ格子点の二 重占有とい うエ ネル

14
本章で は，記述を 平易に するた めに，学術的に は正確でない 術語を 用 い る こ とが ある．

一 992一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussel 　 Kenkyu

「第52回 物性若手夏の学校 （2007年度）」

轟

　　　：

嗣’
σ
一’

蠢ひ

譱

イ

σ 逶

イ

蕁

Figure　2： 運動エ ネルギー
の 利得が不 可能 なス ピン配置 （左） と可能なス ピ ン配 置 （右）

ギーの 高い 状態を経て ，再び，元の状態と同じエ ネルギ
ー

の状態に戻る とい う二 次の過程

に よっ て，格子点 の ス ピン間に有効相互作周が生まれ るこ とがわか ります．この よ うなス

ピン 間相互作用を運動交換 （kinetic　exchange ）相互作用 と呼びます
15 ．数学的には，式

（4）におい て ，
ハ

ー
フ フ ィ リン グの場合に

， 第
一
項を摂動項 として扱 っ た有効 ハ ミル トニ

ア ン が，相互作用 」 ＝ 2t2／U ＞ 0を持つ 反 強磁性 Heisenbergモ デル

7t・一・・

藷（s・…
− 1） （8）

で表される こ とに対応 します （Siは サイ トiにおけ る大きさ 彦の ス ピン 演算子）
16

．

　 上述の エ ネル ギー
利得を全系で考えれ ば，全 て の 隣り合う格子点の 電子の ス ピ ンが互

い に逆向きに な っ た時 ， 少 しで も動きたが る電子の 「要求」が満た されて，運動 エ ネル

ギー
の 利得が最大 にな ります．これは ，磁性 として は，反強磁性状態 と呼ばれ る磁気秩序

状態に対応 します （Figure　3参照）
1了 ．

　 以上の こ とか らわか る ように
，

Mott 転移では ，系は ，
　 Pauli常磁性を示す金属状態か

ら，反強磁性を示 す絶縁体状態に転移する とい う， 電気伝導的に も磁性的に も劇的な変化

が起 こ ります．電子相 関が特異な物性を引き起こ す顕著な例の
一

つ です．変化が劇的で あ

る こ とは ，その数学的記述 が困難である こ とと表裏
一

体 で あ っ て ，磁気的転移まで含めて

誰 もが納得する形 で Mott 転移 を記述する こ とは ， 現在で も，未解決の 問題です。

15
遷移金属酸化物 を は じめとす る、Mott 絶縁体と考 え られる遷移金属化合物 で は，陰イ オ ン を 介 して 磁

性イオ ン の ス ピ ン 間に 同様 の 交換相 互 作用が 生 じる．こ れ を超交換 （super 　exchange ）相互作用と呼ぶ．
16

有効ハ ミル トニ ア ン の導出 は，【21や 同に 詳 しい ．
17

こ の よ うに 素朴 に 考 え た古典的な状態は，ハ ミル トニ ア ン の 固有状態に は なっ て い ない （N さel 状態）．本
当は．量子力学的に 正 しい 固有状態を構成す る必要が あ るが，現在 で も，二 次元 以 上の反 強 磁 性 Heisenberg
モ デ ル の 厳密な 固有状態 の 構成は 成功 して い ない ．
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Figure　3： 二 次元正方格子上の Nbel 状態

5．2　銅酸化物高温超伝導体

　
一

例 と して 挙げた ，正 方格子上の Hubbard モ デル です が ， 実は ， 銅酸 化物高温超伝導

体の 超伝導の起源を議論する ため に用 い られ る こ ともあ ります．1986 年に発見された高

温超伝導は，典型的な強相関電子系の 問題 として，現在も盛んに研究されて い る現象の
一

つ で すが
， その 舞台は ， 銅酸化物高温超伝導体全て に含まれ る ， Cu と0 か らなる二 次元

面 （CuO2 面）で ある こ とが わか っ て い ます．　 CuO2 面の 電子状態を記述するた めの モ デ

ル は い くつ かあ ります が，その エ ッ セ ン ス は，Gu 上の 軌道を タイ トバ イ ン ディ ン グ近似

で記述 した ，正方格子 上の Hubbard モ デルに含 まれて い る ようで す，

　 銅酸 化物高温超伝導体で は ，CuO2 面上の キ ャ リア濃度を変化させ るこ とで ， ある限

られた濃度の 時に だけ超伝導が 出現する こ とが知られてい ますが ，これ らの超伝導体 は，

ちょ うど Hubbard モ デル の ハ
ー

フ フ ィリン グに対応する ようなキ ャ リア濃度で，反強磁性

を示す Mott 絶縁体となる こ とがわか っ て い ます．　 Hubbard モ デル で言えば，ハ ーフフ ィ

リン グで U の大 きい 時に 実現する Mott 絶縁 体状態に対 して ，その 電子数密度 を変化させ

て ，キャ リア を生 じさせ る こ とで実現する金属状態が ， ち ょ うど，高温超伝導の 出現す る

状況 に対応 して い るの で は なか ろ うか， と い うこ とです．

　 従来 の超伝導で は ， 電子は互い の ス ピン を打ち消し合っ てペ アを形成 す るの で ，磁 性

と超伝導は相容れ ない もの と考え られ てい ま した．しか し，高温超伝導は，ス ピン が相殺

し合 うどこ ろか
，

む しろ ， 全体と して反強磁性とな っ て い る電子状態と密接に 関連 してい

る ようなの です．上述の よ うな特異な 出自の 金属状態で は ，電子の ス ピン は反強磁性的に
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揃 う性質を大き く損なわずに い る と考え られて い ます ．これを反強磁性的ス ピン揺 らぎと

呼ぶ こ とがありますが
， 現在で は ，

こ の 反強磁性的ス ピ ン揺 らぎが高温超伝導の起源と考

え られてお り， 研究が進んでい ます
18

5．3　金属強磁性

　ハ ーフフィ リン グの Hubbard モ デルは，超伝導 とは異な る物性に も関連があ ります．詳

細を述べ る こ とは で きませ んが ， 実は ， U → oo とい う極限 におい て ，ハ
ー

フ フ ィ リン グ

か ら
一

つ だ け電子を抜い た とい う ， 非 常に特殊 な状況 におい て は，系 の ス ピンが全て 揃う

状態，即ち，強磁性状態にな るこ とが厳密に証 明されて い ます （長 岡強磁性）、特殊な状

況 とは言 え ，Hubbard モ デルの 記述す る電子状態が厳密に示 され た とい う意味で 重要 で

す，強磁性状態の厳密証明とい う観点か らの Hubbard モ デル の研究の 流れ もあ り， 特殊

な格子構造上の Hubbard モ デルではあ ります が ， 長 岡強 磁性 の他 にも ， 強磁性状態が実

現するこ とが数学的に厳密に証 明された例があ ります
19 。

　 Feな どの単体金属におけ る強磁性につ い て ，状態密度の特異性が重要で ある こ と
， そ

して ， それ に加 えて ，電子相関が本質的に 重要で あ る こ とは，古 くから，Hubbard モ デ

ルを用い た研究に よ り，明 らかに されてい ます ［17，18，19］．しか し， 金属強磁性における

電子相関効果 につ い て は まだ完全 に は解明されτお らず，現在 も，金属強磁性の 研究の 基

本的な理 論モ デル と して ， Hubbard モ デル やその拡張 されたモ デル が用い られ て い ます．

5．4　 不 良金 属

　上述の よ うに ，強相関電子系の 特異な物性を研 究する 「最初 の
一

歩」 として ，
Hubbard

モ デル を対象に する こ とが多々あ ります．それは ，単純なモ デル であ りなが ら，強 根関電

子系の エ ッ セ ン スを 内在 して い るか らだ とい うこ とがおわか り頂け たこ とと思 い ます．

　 た とえ ば
， 我田引水に な ります が，不 良金 属 と呼ばれ る特異な金属状態での 特徴的な

物 陸を研究する 際に ，筆者 らは
，
Hubbard モ デルを用い て 解析 を行い ま した ［20］．通常の

金 属で は ， 伝導電子の 平均自由行程は 陽イ オン の格子間隔よ りも十分長 くな っ て い ます．

逆 に ， 単純に考える と，電子の平均 自由行程が格子間隔よりも短 くな っ て しまうよ うな伝

導状態はあ り得ないの で，その ような電気伝導の 限界の 値に 対応する電気抵抗の 限界値が

ある と考え られます．この 限界を loffe−Regel （IR）限界 ， または Mott 限界と呼びますが ，

18
こ の 部分 に つ い て，最新研究の 現状を正確に 伝 え る の は，筆者の 手に 余 る の で，他 の書物を参考 に さ れ

た い ［9，
10

，
11

，
12

，
13

，
14

，
15〕．

19Hubbard
モ デル の 強磁性につ い て の わ か りやす い 説明 は 【161を参照の こ と．
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銅酸化物高温超伝導体な ど，強相関電子系 と考え られ るい くつ かの 物質では ，温度が上昇

す るに連れ て電気抵抗が増大し ，
こ の IR 限界に 対応する値を越 えて も増大 し続け るよ う

な例が報告されて い ます．こ の よ うな特異な金属 状態を不良金属 と呼んで い ます ［21］．

〔
ε
α

1

0，8

0，6

O．4

O．2

0
　 　 ．2 o

ω

つ一 4 6

Figure　4： ハ
ー

フ フ ィ リン グか ら外れた場合 （ne ＝ 0．9）の 状態密度の U 依存性．　 U ＝ 0
で の バ ン ド幅を 2D として い る．

　 詳細は省きますが，この不良金属に 対応する状態を実現す る よ うなパラ メータの Hub −

bard モ デル を DMFT で 扱 っ た結果 を紹介 して お きます．図は ， 状態密度の U 依存性で

すが，ハ
ーフフ ィ リン グか ら外れ た電子数密度 で 計算を してい るの で，か な り大きな U

（ハ ーフ フィ リン グな らば Mott 転移を起 こ してい る程度に大きい こ1）に 対して も，金属

状態が実現 して い る こ とを示 してい ます
2〔｝ ．

6　 おわ りに

　 Hubbard モデルで 記述 され ると考え られる強柑 関電子系 の特 異な物性を見て きました ．

実に 簡単なハ ミル トニ アン で 表 され るモ デルで あ るに もかかわ らず ，
モ デル に 内在する物

理がい かに 豊富であるか を実感して頂けた の で は ない で し ょ うか．もちろん，こ こで紹

介 した 「特異な物性」 は
， 最先端の 研究対象の 極

一
部に過ぎませ ん．また，将来，この 単

純な ハ ミル トニ ア ン や そ の拡張か ら，さ らに 奇妙で 不思議な物理が現れ ない とも限 りま

せ ん．

20
こ の 特異な金属状態の DMFT で の 記述が 的確か 否 か の 検討も必要であろう．
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　 Hubbard モデル に内在す る物理が豊かな理 由は何か 一 それに正確に答える こ とはで

きませ んが
， 遍歴性と局在性の 竸合， または ， 量子力学の 基本にある ， 波動性 と粒子性の

二 重性を，最も単純化して ，洗練された形で含んで い るか らだと言えるで しょ う．モ デル

の単純 さ故の物理の 多様さ，物理の 多様 さ故の 面白さ，それが，強相関電子系 の 面 白さで

あ り，Hubbard モ デルに 含 まれるエ ッ セ ンス か もしれ ません．
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