高エネルギー加速器研究機構大型シミュレーション研究成果報告書の

作成について

２００５年４月１８日

平成１６年度の研究成果について、

(1) 以下の書式による「研究成果報告書」

(2) 自由様式による「実施報告書」

(3) 論文別刷（電子ジャーナル等で取得可能なものを除く）

を送付願います。(1),(2)についてはWebで公開します。

ファイルにて送付願います。(3)について必要がある場合には郵送願います。
(1)「研究成果報告書」(wordファイル)

・当該年度の研究成果の概要を和文と英文で記入して下さい。

・研究成果をホームページで公開している場合は、アドレスを記入して下さい。

・ 研究成果の公表につきましては、研究発表件数、査読付きの学術論文数、国際会議等のプロシーディング論文数、その他（紀要、投稿中の論文）の数にわけて記入して下さい。論文等につきましては、本機構の大型シミュレーション研究で行われたことがわかるものに限りますので、ご注意ください。
(2)「実施報告書」(ファイルの形式は特に問いません)
特に、様式は問いませんが、Ａ４判縦用紙に横書きで次の事項をご記入願います。

1 研究組織

2 当該年度の実施報告の詳細

3 口頭研究発表、発表論文（査読）、国際会議等のプロシーディング論文、その他投稿

中の論文等のリスト。論文等につきましては、本機構の大型シミュレーション研究で

行われたことがわかるものに限りますので、ご注意ください。
　　(3) 論文別刷

　　　　電子ジャーナルおよび電子プレプリントについては、上記のリストからこちらで

作成します。こちらで作成できないものついては、後日送付して頂くことがあります

のでご協力ねがいます。

（注意）なお、これらの資料は大型シミュレーション審査委員会等での参考資料となります。

また報告書の提出がない場合には、現在の利用について一時停止することもあります

ので、ご注意ください。

　　ファイルの送り先

　　   松古栄夫

　　　　hideo.matsufuru@kek.jp
郵送先

〒305-0801　茨城県つくば市大穂１－１
高エネルギー加速器研究機構

　計算科学センター・事務室　　　　029-864-5473

締め切り平成１７年５月２７日（金）
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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。
	成果の概要
　Abstract
擬１次元強相関電子系の一種であるハロゲン架橋Ni錯体における吸収スペクトルをその形状にまで踏み込んでシミュレーションにより求めた。手法としては、電子相関は動的密度行列繰り込み群法（DDMRG法）によりほぼ厳密に扱い、それに加えて、電子格子相互作用の効果を格子揺らぎを半古典的に扱って取り入れた。用いたモデルは、Niの3dz2軌道およびBrの4pz軌道を顕わに考慮したいわゆるdpモデルであるが、通常とは異なり次近接サイト間のクーロン斥力やイオンの価数に依存した電子格子相互作用など現実系を記述するために本質的な点が考慮されている。以上のような手法・モデルに対し、電子格子相互作用がゼロの場合と中間領域の強さの場合の二つのケースを扱い比較した。その結果、まず前者においては計算の都合上導入した幅を除くと実質的な幅は0.1 meV以下と極めてシャープであること、後者の場合も最大で1meV程度であり、かねてより筆者が予測していた「強相関電子系における電子格子相互作用の非自明な抑制」が裏付けられた。
（英文）Spectral shapes of the absorption in a halogen-bridged Ni complex as a quasi-one-dimensional strongly correlated electron system are obtained by large-scale simulations.  The methods are dynamical density-matrix renormalization group (DDMRG) that can treat the electron correlation almost exactly, and the semi-classical approximation for the lattice fluctuations.  The model takes both the 3dz2 and 4pz orbitals of Ni and Br ions, respectively, into account.  We have studied typical two cases.  One is that with vanishing strength of electron-lattice interaction, and in the other an intermediate strength is assumed.  The estimated effective widths, which are defined as the ones subtracted the artificial width that is introduced for calculation convenience, are estimated to be no more than 0.1 meV and 1 mV for the former and latter cases, respectively. In particular, the latter result proves our hypothesis that the electron-lattice interaction in the present type of strongly correlated electron system. 
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