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　　　〔内容抄録）

　遷移金属や遷移金属酸化物，及び有機伝導体等の磁性や輸送現象が最近色々な方面から研究され

て来ている。ここでは狭い巾を持った単一パンドの場合を考え，良く知られているハパード・モデ

ルを扱う。バソドが半分つまっていて相関の強い場合には，このモデルの基底状態ではスピソが局

在し，反強磁性状態になっているということが一般的に知られている。しかしながら相関が弱い場

合には，バンド・モデル的になっており磁性状態はあまり明確ではない。この論文において相関の

弱い極限の場合にも，反強磁性のスピン波励起が存在し，この励起の考慮が物理量の計算に大切で

あることを示す。

　　　The　single・band　Hubbard　Hamiltonian　is　examined　in　the　limit　of　intra－

atomic　Coulomb　interaction　much　less　than　bandWidth．　We　make　use　of　the

well・㎞own　temperature　Green，s　function　method　and　the　final　estimation　is

performed　only　in　the　zero　temperature　limit．　The　purpose　of　this　paper　is　to

investigate　the　effect　of　electron　correlation　on　the　antiferromagnetic　ground　state

of　half－filled　narrow　band　systems．　We　show　that　even　in　the　weak　correlation

limit　antiferromagnetic　spin　wave　can　be　excited　and　it　seems　that　the　ground

state　is　in　the　antiferromagnetic　phase．

§1．　lntroduction

　　　　The　properties　of　narrow　band　electron　systems　have　been　investigated　in

the　last　decade．　It　is　because　the　magnetic　and　transport　phenomena　of　the　system

are　very　different　from　the　usual　band　theory．　　　　　　　　　　　・

　　　　To　treat　the　narrow　band　electron　systems，　we　consider　the　we11一㎞own

Hubbard　Hamiltonian　l），

　　　　　　　　　　　万＝Σ娩志cノ・＋U多π・伽・　　（・．・）

　　　　　　　　　　　　　　　　s
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which　has　reoeived　much　attention　in　solid－state　community　for　its　importance

to　many　phase　transition　phenomena．　Until　now　many　investigations　were　given

to　the　Hamiltonian　and　we　want　the　reader　to　consult　the　other　papers2）3）4）5）．

In　the　Eq．　（1ユ）　7zt’s　equals　to　c寡α∫　（α∫is　the　annihilation　operator　for　a　8－spin

electron　in　a　Wannier　state　on　siteの，彦is　the　hopping　term　to　nearest　neighbors
　　　■

andσis　the　intra・atomic　Coulomb　interaction・parameter．　It　is　wel1－known　that

this　system　has　an　antiferromagnetic　ground　state　in　the　half－filled　band　strong

correlation　limit乙1》t6）7）．　In　theσ》t　limit　electron　localize　at　every　lattice　site

and　they　interact　each　other　by　the　effect　of　virtual　transfer　and　single　band　breaks

into　two　bands　separated　by　a　gap　and　the　system　show　the　antiferromagnetic

and　insulating　metal．　So　it　can　be　readily　known　that　this　system　can　be　described

by　the　Heisenberg　Hamiltonian　with　antiferromagnetic　coupling．　The　outhor

investigated　the　strong　correlation　system　in　the　previous　paper8）and　the　many

other　people　examined　in　this　limit．　On　the　other　hand，　however，　the　weak　cor－

relatiOn　SyStem　iS　nOt　Still　SO　CIear．

　　　　Recently　Kubo　etα19）investigated　this　weakly　correlation　system．　They　used

the　variational　method　and　concluded　that　the　ground　state　of　half－filled　band

seems　to　be　antiferromagnetic　in　the　weak　correlation　limit．　If　the　system　is　in

the　antiferromagnetic　state，　there　must　be　spin－wave　excitation．　This　indicate　that

it　is　necessary　to　consider　all　order　of　diagrams　to　examine　the　correlation　effect

even　in　the　weakly　correlated　limit．

　　　　Abrief　outline　of　this　paper　follows．　In　Sec．2，　after　definition　of　our　nota－

tions，　we　derive　the　results　of　Hartree－Fock　approximation．　Then　we　consider

the　spin　correlation　function　in　the　ladder　approximation．　In　Sec．3we　show　that

there　are　spin　wave　excitations　even　in　the　weak　correlation　limit．　It　seems　that

the　ground　state　of　half－filled　band　is　antiferromagnetic　in　the　limit，　and　the　spin

wave　excitations　are　very　important　to　consider　many　transport　phenomena　for

real　metals　and　transition　metal　oxides．

§2．Hubbard　model　Hamiltonian．
　　　　As　we　have　mentioned　in　the　previous　section，　we　consider　the　Hubbard

Hamiltonian（1．1）for　the　case　of　the　weak　correlation．　To　treat　the　Hamiltonian

we　describe　our　notations　which　we　used　in　the　previous　paper8）．　We　consider

ahalf－filled　band　system．　As　is　usually　done　in　the　anti－ferromagnetic　sy串tem，

we　assume　two　sublattices！1　and　B　which　are　doubly　periodic　in　the　crystal　lattice．

We　transform　the　creation　and　annihilation　operators　of　the／l　and、B　sublattices

into　momentum　representation　and　the　Hamiltonian　can　be　written　as　follows
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　　　　　　　　　　　　H＝H一μN＝Ho十H翻，

　　　　　　　　　　　　H・一暴・・（憾ασ，＋αあ69s）－9；　ai（ne・－ne・）一（湯一濯・）；・

　　　　　　　　　　　　　砺一影2昇訊，（α去・輌・α〆＋q・＋6去幡・δが＋q・）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一号暴｛（1－・σ）η論＋（1＋・σ）η暴L　　（2・1）

Here　we　divided　the　Hamiltonian　into　the　Hartree－Fock　part　Ho　and　the　remain－

ing　interaction　part　Hin・t．　We　considered　that　the　chemical　potential　is　equal　to

σ／2as　we　are　dealing　with　the　half－filled　band．　In　this　equationεq　is　the　energy

of　the　Bbch　state　q，　n　q　is　the　number　operator，σis　the　sublattice　magnetization

and∫is　the　spin　index　which　takes＋10r－1　depending　on　up　or　down　electron

spin．　We　apply　the　finite　temperature　Green，s　function　method．　As　weU・known

the　single－particle　Green’s　function　is　denoted　by

Gξrp，　s（k．τ）＝TΣGξrp．、（k）e－iω・τ

　　　　　　　一一Tr（Tτe一βH鍬τ）城（・））／T・e一βH，　　　（2．2）

where　ξandηare　the　annihilation　operators　in　the　Heisenberg　representation

and　k　denotes　the　four　momentum（k，ゴωn），　where

　　　　　　　　　　　　　　ωh＝（2n十1）πT　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　n　：integer・

The　formula　for　the　sublattice　magnetizationσis

　　　　　　　　　　　　　σ一訪2Tぞ（Gaa↑（k〉－Caa・↓（k））・　　（2・3）

The　lowest　order　Green’s　function　G°can　be　easily　calculated8）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　．　　　sσひ　　　’

　　　　　　　　　　　　　G・aa，・（　k　）一～銑毒

　　　　　　　　　　　　　G9、，，　（　k　）一講

G8・・s（k）－Gb°a・・（k　）一 iiω。ll－E是 （2．4）
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From」助．（2．3）the　selfマconsistgnt　sublattice　magnetizationσ’in　the　Hartree－Fock

apProximation　is

　　　　　　　　　　　　　　1〒Nl2謬2呈，（f（－E・）－f（E・））・　　（2・5）

wh・・e・frEq／i・th・w・ll－kn・wn　F・・mi　di、t，ibuti。n　fun，七i。n．　Aft，，　a　ea、y　cal。u1。ti。n

the　sublattice　magnetization　at　zero　temperature（io　is

　　　　　　　　　　　　　携），翻　f…dim・n・i・n，

　　　　　　　　　　　　　　　4孟誘）2凝一・r2dim・nti・n・qua・el・ttice’

　　　　　　　　　　　　　　講∵｛雛　di…tb階一

　　　　　To　discuss　the　correlation　effect　we　must　consider　the　higher　order　diagrams．

For　this　purpose　we　examine　the　two－particle　Green，s　function8）

　　㌧，．　　　　zξη（77・・T）＝Σ　〈7「τ（ξ＄－q↑（τ）ξP↓（τ）拡↓（o）ηρ一q↑（o））〉

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　’　　　　　　　　　　　　↑↓　　　　　ρ．ρ

and　use　the　perturbation　theory．　Using　the　Bloch　Dominicis　theorem　Z　is　written

in　the　lowest　order　apProximation　as　　　　　　　　　’

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　壕・（q）＝一一一TΣ　GZn，↑（P－9　　　　　　　P）G島畠↓（P）・　（2の

　　　　In　the』ladder　approximation　the　graph　of　X　involves　x°as　illustrated　by

Fig．1．

a　　　　　　　　a＝　　　　　　　　　a十a　　　　　　　　a十a　　　　　　　　a

ρ↓ wa4　　　君α　　’・　　　　6
　　　　　　　　↑↓　　　　　　　　　　　　　　　　　↑↓

　　　　　　　　　　　　　　　a＝　　　　　　　a＋6　　．　　　a＋b　　　　　　a

　　　　　　　x。b　　　　　　z雲6　　　　　　6　　　　　　　a
　　　　　　　　’↑↓　　　　　　　　　　　　　　　　　↑↓

Fig．1The　ladder　diagrams翌eading　to　spin　correlation　function　疋
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　●

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－4一
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　脚顧‘　’

　　　　　　　Xgf（q）一去呼）（1一影2κll（q））＋伽曝9）〕

　　　　　　　Xll（q）一去呼）（1一形2zlτ（9））＋伽（q）襯（q）〕

　　　　　　　x？1（9）一袖（q）一者襯（9）　（2・8）’　　　，

where　D－（1一叔（の）（1一赫（9））一（f，）2Zll（9卿・（2・9）

The　dispersion　relation　can　be　found　if　we　estimate　the　denominator　O．

§3　Antiferromagnetic　spin－wave　excitation．

　　　　In　this　section　we　want　to　calcu，late　the　spin－wave．　corrglation　function

at　ze・・t・mp・・atu・e・F・・m　Eq・・（2・5）・（2・7）and（2・9）l　lh・d・n・minat・・Di・，

D（q，ω）一訪2Σ〔2釜ρ一U磯一ω D≦（器幕E…〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　ρ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ゆ　　　　　　　　　　　　　’　　ロ

　　　　　　　　　　・識ρ一ひ畿ω雪u－（穿）2－EρEρ一，ω2－（Ep＋Ep＝q）2〕．

　　　　　　　　　　一〔諺2寄雛弩、一歳〕2（3・1）

器翻a錨i差n、lh馬li鷲蹴灘課d÷㌘゜・The　d・llll・d・a’一’at’・n’・

　　　　　　　　　　D1－4望参（　1a6u）・〔一ω2＋・1（・－c・s2q）〕

where　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　・

　　　　　　　　　　・そ一π渉（S’tZU）2（・一％）2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　’　　　　　”冒’　　凸in　th6　case　of　f’di導ension，

　　　　　　　　　D・一諺σ）・1・9鶉〔一ω・＋c3（1－c・s・9。・c・s・9。）〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一’5・一
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where

　　　　　　　　　　・霧一幾σ）21・9－12叢渉（1一多孟1・gilei3i）2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　in　the　case　of　2　dimension

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　square　lattice，

　　　　　　　　D・－2㍊σ）・1・9・2篇〔一ω・＋・1（1－c・s・q．・c・s・9，・c・s・9z）〕

where
　　　　　　　　・§－7「3t（a6u『）21・9－・2器（・－2銑1・g・2譲差）2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　in　the　case　of　3　dimension　b．c．c．　lattice．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3．2）

These　equations　show　that　there　is　spin－wave　excitation　at　zero　temperature　for

very　small　interaction　term　ofσ．

　　　　It　is　not　difficult　to　calculate　the　sublattice　spin　correlation　functions　from

the　Eqs．（2．8）and（3．1）when　q　andωare　very　small．

　　　　　　　　　　　　　　Xff一努2〔di－t（窪U）2晦言〕

　　　　　　　　　　　　　　＝＝Xbb＝＝－Xab　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3．3）

　　　　　　　　　　　　　　　　　↑↓　　　　　　↑↓

The3e　equations　lead　to

　　　　　　　　　　　　　　Xff一鍔｛2〔1　　12U　2πt〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　for　l　d三mensional　case，

　　　　　　　　　　　　　　疋誓一鍔12〔2分一2羨1・gliflti，t〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　for　2　dimensional　square　lattice　case．

　　　　　　　　　　　　　　Xgf→9’〔2㌃一4歩，1・9・賠〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　for　3　dimensional　b．c．c．　lattice　case．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3．4）

　　　　Also　we　can　calculate　the　expectation　value　of　the　interacting　Hamiltonian

by　the　formula8）

　　　　　　　　　　　　　　伽〉ぴ→12τ暴。（Xgf（9）＋Xll（9））　（3・5）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　．　」

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－6一
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　　　　　　　　　　　　　　一ぴP，。∂ln号！睾ωn）．

　　　　When　we　use　the　energy　theorem　for　the　free－energy

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3．6）

　　　　　　　　　　　　　　F－∬d序’伽〉び，

we　can　derive　the　free　energy，　although　it　needs　a　little　tedious　calculations　to

estimate　the　value　of　free－energy．　It　is　not　so　difficult　to　show　the　spin　wave

excitation　is　very　important　for　these　calculations．　We　represent　only　the　result

of　the　calculation　of　＜Hint＞　in　the　ApPendix　2．

Appendix　1：Calculation　of　Eq．（3．2）．

　　　　In　this　section　we　present　the　details　of　the　calculation　leading　to　Eq．

（3．2）．From　Eq．（3．1）it　is　clear　that　Z）（q＝0，ω＝0）＝0．

If　we　expand　D　for　smallωwhen　q＝0，

　　　　　　　　　　　　　　D（q－・，ω一・）一影2ω2毛1A　　　（八・）

Here

　　　　　　　　　　　　　　A一ヲ毒　　　　　　（A2）

　　　　In　the　same　way　for　small　q　atω＝0，

D（q－・，ω一・）一（溺2）2÷（2彫2－（穿）2A）2（1－Q・）・（八3）

where
　　　　　　　　　　　　　　　　Q＝coq　q　　for　l　dimension，

　　　　　　　　　　　　　　　　Q＝cog　qx・cos　qy　　for　2　dimenSion　square　lattice，

　　　　　　　　　　　　　　　　Q＝cos　gκ゜cos　gy’cos　qx．　　for　3　dimension　b．c．c．　lattice．

Thus　for　small　q　andω，

D一
ｿ2ω・li・ILA＋（⊥1V／2）2壱（2N洗（窪U）2A）2（・－Q・）・（A’4）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　■If　we　calculate　A　of　Eq．（A．2）using　the　approximation　sln　4　．q，　we　get　the　result

of　Eq．（3．2）．

ApPendix　2：The　result　of　calculation　of〈Hint＞・

If　we　take　into　account　only　the　effect　of　spin　wave　excitations，　it　is　straight－

forward　to　calculate　the　valu．e　of＜H〃lt＞of　Eq．（3．5）．

一7一
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〈Hint＞＿」i
　　　　　　　　　2

2π」（76U ±，f。「「’／2 dq

　　　　　　　　t

伽〉一一X

σ 2 （1－c。s2q）1／2

〔 sinh　　c1（1－－cos2　）1／2

a6u （π12）・f6

一1十cosh〔Bc1（1－cos2q）1／2〕
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　1dim．

π／2　　　　　　dgxd9・y

2

〔

（1－c。s2q・・cos2qy）1／2

sihh〔βc2〈1－cos2qx・cos2gy）1／2〕

4π3孟 a6u

一1＋cosh〔βc2（1－cos2qx・cos2　gy）1／2〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2dim．

　　1　　　π／2　　　　　　dqxd9アdgz孟

〕

伽〉一一X
σ1・9・

i2π3tσb　u）

〔

2 （π／2）3 （1－cos29・・cos2qy・cos29・）1／2

sinh　　c3（1－cos2gx・cos2qア●cos2qz）1／2〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一1＋cosh〔βc3（1－co　s2　qx・cos2gy・cos2　qz）1／2〕

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　3dim．

We　only　notice　that　the　same　integrations　appear　when　we　calculate　the　anti－

ferrorr｝agrEetic　Heisenberg　model．．

　　　　　　ψ

〕
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