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論文内容の要旨

電子間相互作用の持つ効果を理論的に解明することを目的として導入された格子フェルミオン模型の

うちで，最も基本的なハバード模型の性質を量子モンテカルロ法 CQMC) を用いて研究し，その温度

依存性，励起スペクトル，基底状態の様子を数値的に明らかにした。本研究は， “1986年に Bednorz と

Mueller によって La-Ba-Cu-O 系において発見された高温超伝導のメカニズムを明らかにする鍵が

低次元ハバード模型の中にある"との考えがその動機となっている。

Kawakami ， Okiji 達は1989年に Bethe 仮説を用いて一次元系の電荷感受率 CX c) の温度依存性を調

べ，ハーフ・フィルド近傍においてエンハンスメントがあり，基底状態では電荷の揺らぎが発散してい

ることを明らかにした。それに対してQMC シュミレーションを行うことにより，バンド構造が異なる

二次元系でも定性的に同じ振舞が存在することが確認できた。即ち，ハーフ・フィリング

(ρ= 1) の場合 Xc は低温に行くにしたがって単調に減少し，基底状態は電荷の励起に関してギャッ

プを持った絶縁体になっていると考えることが出来るのに対して， ρ=1 の近傍では Xc は温度の減少

と共に急速に増加し，基底状態において電荷の揺らぎが大きくなり得る様子を示している。

次にQMCによって提供された虚軸上の相関関数のデータを実軸上に数値的に解析接続を行なうこと

により一次元系の動的な性質(スピン，電荷励起などに関するスペクトル関数)を調べた。スピン励起

のスペクトルはフィリング，相互作用定数 CU) に依らずギャップレスであり ρ=1 の場合，厳密解よ

り得られるスピン波の分散関係と，スペクトルのピーク位置の波数依存性とが良い一致を示す。それに

対して ρ ニ 1 の場合の電荷励起はUの増加と共にそのピーク位置を高エネルギー側にシフトさせ， U の

オーダーのギャッフ。を持つO このギャップは hole を僅かにドープすることにより完全に消失する。同
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様の手法を用い，光吸収スペクトルの振舞が電荷励起と類似した特徴を持つことを明らかにした。

最後に新しい変分モンテカルロ法 (VMC) として補助場を導入した方法を提案した。それにより今

までの電子の配置空間におけるMCj法では取扱う事の出来なかった非対角型の相関を持つ変分関数を数

値的に扱うことが可能になった。 Gutzwiller の変分関数を拡張しトランスファー項をサイト間相関と

して含む試行関数を取扱うことにより ρ=1 の場合に重要な効果である二重占有のサイト (d) と空の

サイト (e) 聞の引力的な相関を取込むことに成功した。それにより強相関領域に於ける運動量分布の

振舞が大幅に改善され，絶縁相からの摂動計算の結果と大変良い一致を得ることが出来た。それと共に，

スピン構造因子では反強磁性の構造が強くエンハンスされ電荷の構造因子では e -d サイト同士のベ

アリングの形成を反映して長波長領域で強く抑えられる振舞を得た。また変分エネルギーについても一

次元系の場合は Bethe 仮説の値と極めて近く 二次元系では反磁性 Hartree-Fock の値よりも低いエネ

ルギーを実現しているO

論文審査の結果の要旨

ハバード模型は，固体中の電子系について，原子間移動と電子間相互作用を取り入れた最も簡単な模

型であって，しかも絶縁体相，金属相，各種磁性相等のバラエテイに富む電子状態の可能性を秘めてい

る。大塚君の研究は， 2 次元ハバード模型について，量子モンテカルロ法に基づいて静的電荷感受率，

各種動的感受率の信頼できる計算を与えることに成功し，幾つかの新しい事実を発見した。さらに将来

有望な変分計算法も創案しているO その内容は博士(理学)の学位論文として十分なものであると認

める。
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