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今回やること

•強相関化合物の有効模型

• d電子系とf電子系の違いを理解する

•平均場近似を適用

• スピンゆらぎが大きくなることを理解する

(原子極限と同じ結論)
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d電子系の例：SrVO3
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局所密度近似（電子相関なし）

Sr2+V4+(O2-)3

V: 3d34s2

V4+: 3d1



d電子系：ハバード模型
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エネルギー分散

α, β: 軌道
λ: バンドインデックス

単一軌道の場合

遮蔽された短距離クーロン相互作用

金属中では遮蔽効果により、クーロンポテンシャルが
遮蔽されて短距離型（湯川型）になる



f電子系の例：CeRu2Si2
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Ce: 4f26s2

Ce3+: 4f1

局所密度近似（電子相関なし）



周期アンダーソン模型
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幅の狭いfバンドと幅の広い伝導バンド(d, p)

単一軌道の場合

遮蔽された短距離クーロン相互作用

c電子間のクーロン斥力やcf間の
クーロン斥力を考える場合もある

λ, γ:
バンドインデックス



混成バンド
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エネルギーギャップの開く場合
近藤絶縁体
高温でギャップが閉じる

エネルギーギャップの開かない場合
金属（フェルミ液体）
高温で準粒子ピークがなくなる



d電子系とf電子系の違い
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平均場近似(ハートリー・フォック近似)
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周期アンダーソン模型に平均場近似を適用して、
磁気モーメントが安定化することを確認する
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