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希土類元素の 4f 電子は、結晶においても比較的局

在性が強く、その磁気モーメントに起因した様々な現

象を引き起こす。それは、理論的には、縮退した伝導

電子の中に配列した局在磁気モーメントの問題である。

金属中のひとつの磁気モーメントは、伝導電子の分極

により遮蔽され、低温でスピン一重項状態を形成する。

一方、伝導電子の分極は伝播し、離れたモーメント間

に有効的な交換相互作用をもたらす。前者は近藤効果、

後者はRKKY相互作用と呼ばれ、どちらも伝導電子と
4f 電子の混成効果から導かれるものである。それらは

互いに競合し、低温で重い電子状態が形成される。

4f 電子の電荷の自由度を無視した場合の出発点は、

以下の近藤格子模型である：

H =
∑
kσ

ϵkc†kσckσ + J
∑

i

Si · σc
i ,

ここで、Siは局在スピン、σc
i は伝導電子の Pauliスピ

ン演算子である。この模型は、周期 Anderson模型の
局在・強相関極限に対応する。この基本的模型の性質

を明らかにすることは、重い電子系の理解を深める上

で重要なことである。

格子模型に対するアプローチは大きく２つに分けら

れる。すなわち、系を有限のサイズに制限しそれを対

角化によって解く方法と、動的平均場理論に基づき有

効的な一不純物問題へ置き換える方法である。前者は

主に１次元で有効であり、後者の理論は無限次元で厳

密となる。１次元の近藤格子模型は既に精力的に調べ

られており、その性質はかなりわかっている。それに

比べると、高次元の近藤格子模型の数値的研究はほと

んどない。本研究の目的は、無限次元の近藤格子模型

を数値的に高い精度で解き、その性質を定量的に明ら

かにすることである。そのために、(1)動的平均場理論
の枠組みで局在スピンの空間相関の表式を導き、(2)数
値的に厳密な有効不純物問題の解法を開発する。

局在模型に対する動的平均場理論

近藤格子模型では、4f 電子の電荷の自由度が消去さ

れているため、4f 電子に対してはGreen関数が定義で
きない。そこで、動的平均場理論の全ての方程式を、不

純物 t行列で書き直すことにより、強相関極限へ適用

可能にした。

常磁性状態の不安定性を議論するためには、二体相

関関数が必要である。本研究では、局在スピンの相関

関数を扱うために、一粒子Green関数において定義さ
れる t行列を二体 Green関数へと拡張した。スピン相
関の情報は、二体 t行列に高振動数極限として含まれ

る。二体 t行列を導入することにより、近藤格子模型

のスピン相関を周期Anderson模型と同じ枠組みで扱

うことが可能となり、動的平均場理論に基づいて空間

相関の表式を導出した。

連続時間量子モンテカルロ法 (CT-QMC)

実際に動的平均場理論の枠組みで物理量を計算する

ためには、有効不純物問題を解く必要がある。本研究で

は、近年開発された連続時間量子モンテカルロ法（CT-
QMC）を、近藤格子模型へ拡張した。この手法は、通
常の量子モンテカルロ法で用いられている Trotter分
解を用いないため定式化は厳密で、また、負符号問題

はない。したがって、得られる物理量は統計誤差の範

囲で厳密である。これにより、近藤模型の動的物理量

の高い精度での計算が可能となった。

まず、CT-QMCを用いて、一不純物模型における各
種 Fermi液体関係式を調べた。その結果、バンド幅D

が有限の場合、あるいは J/Dが有限の場合には、帯磁

率の実部と虚部を結ぶKorringa-Shibaの関係式は一

般には満たされないということを明らかにした。一方、
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図 1: ハーフ・フィリングにおける無限次元近藤格子模
型の反強磁性転移温度 TAF。TAF は平均場近似による

転移温度。T
(imp)
K 及び T

(scaling)
K は、それぞれ低温帯磁

率及びスケーリング理論により見積もった、不純物模

型における近藤温度。

局在電子数と一粒子励起に関する Friedelの総和則は、
高い精度で満たされていることを確認した。

近藤格子模型の基底状態相図

以上の手法を用いて、無限次元超立方格子の計算を

行った。超立方格子のフェルミ面は、任意の次元でハー

フ・フィリングにおいて完全なネスティングの性質を

持ち、それによる不安定性が期待される。局在電子の

帯磁率、及び伝導電子の電荷・スピン感受率の発散を

調べることにより、転移温度を決定した。

図 1はハーフ・フィリングにおける反強磁性転移温
度 TAFの J 依存性である。弱結合領域では、RKKY相
互作用による反強磁性転移がおこり、その転移温度は

平均場近似の見積もりと一致する。一方、J が大きく

なると、近藤効果により転移温度が抑えられ、臨界値

Jc/D = 0.27よりも強結合領域では常磁性状態となる。
この臨界値は、RKKY相互作用と近藤温度の比較によ
り見積もられる値とおよそ一致しており、ハーフ・フィ

リングにおいて、いわゆる Doniachの描像の妥当性

が数値的に確かめられたといえる。

同様の方法で、任意の伝導電子数における相関関数の

発散を調べた。図 2が得られた相図である。低密度キャ
リア領域で強磁性転移が見つかったが、これはRKKY
相互作用から期待される秩序である。ただし、強磁性

相は近藤温度が十分大きい強相関領域まで広がってお
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図 2: 無限次元近藤格子模型の基底状態相図。nc はサ

イト当りの伝導電子数。伝導電子の状態密度は ρ(ϵ) =
D−1

√
2/π exp(−2ϵ2/D2)で与えられる。

り、図の範囲では常磁性相との境界は見られなかった。

したがって、ハーフ・フィリングから離れた領域では、

Doniachの描像は成り立たないといえる。これは、伝
導電子の数が少ないために、全ての局在スピンを遮蔽

することができないことに起因する。

強磁性・反強磁性のほかに、1/4フィリングにおい
て、伝導電子の電荷感受率の発散、すなわち電荷密度波

（CDW）転移が見つかった。この転移は、近藤一重項
によるエネルギー利得を大きくするために起こると考

えられ、新しい機構のCDW転移である。CDW相が
強磁性相に囲まれていることからもわかるように、局

在スピン間には強磁性相関が存在する。したがって、基

底状態では、CDW状態に加えて局在スピンの強磁性

状態が実現することが期待される。

以上のように、本研究で無限次元の近藤格子模型の

全体像が明らかになった。これにより、１次元と無限

次元の両極端を押さえられたことになる。実際の２次

元・３次元系の理解のために、動的平均場理論を超え

て、有限次元における空間的揺らぎの効果を取り込む

ことが次の課題である。
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