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成果の概要 

 Abstract 

（和文）前期間に引き続き、2 次元スピンレスフェルミオンモデルの光学励起状態を考察した。本モデ

ルには、最近接サイト間のフェルミオンのホッピング効果(t0) と最近接および次近接フェルミオン間斥

力（それぞれ、Vおよび V'）が含まれるが、本期間では特に V/t0 および V'/t0 が比較的大きい「強結

合領域」に着目し、その基底・光学励起状態の性質について解析を行った。まず、基底状態は今まで同

様にチェッカーボード型(市松模様型)電荷秩序が発生する(V, V')の組み合わせを選んだ。次に励起状態

においては、V'が比較的大きく、いわゆるフラストレーション効果の期待出来るケースを選び、光学ス

ペクトルを計算した。その結果、弱結合領域よりも顕著なドメイン励起、すなわち、1 光子による複数

のフェルミオン多重励起を見出した。 

 

（英文） 

Following the research in the previous research period, we investigated the optically excited 

states of a two-dimensional spinless Fermion model.  This model describes the following three 

effects; the Fermion hopping between nearest-neighboring (t0) sites, the inter-Fermion repulsion 

between the nearest-neighboring sites (V) and next-nearest-neighboring sites (V'). In this 

research period, we particularly analyzed the strong-coupling regime in that the values of V and 

V' are relatively large compared with that of t0.  First, we selected the combinations of V and 

V' that give the so-called checkerboard-type charge ordering (CO).  Next, we calculated the 

excited states above those ground states when the V' value is large enough to make the frustration 

effect work substantially. As a result, we found more conspicuous domain-excitation effect 

than those for the weak-coupling case that we dealt with in the previous period.  This domain 

effect means that multi-Fermions are simultaneously excited triggered by only one photon, and 

this finding is thus expected to give a new possibility to detect new elementary excitations in 

two-dimensional materials. 
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１．序
光によって物質の状態が巨視的に変化する、いわゆる光誘起相転移が多くの興味を持たれ
ている。特にその意義としては、物質の熱平衡状態では観察し得ない時間軸方向の変化を
直接扱うことであり、それを通していわゆる「隠れた状態」などを解明し物質のより深い
理解を得、ひいては光励起下で出現する新しい機能の可能性を探ることを目的としてい
る。

本計画で扱うのは、その中でも特に早い時間領域、すなわち、光パルス照射後数フェムト
秒以内の超高速な時間領域である。この時間領域では格子（原子配置）はほとんど動か
ず、動くのはもっぱら電子であると考えられている。

実際、１次元[1-3]および２次元系物質[4]ではそのような考えを支持する実験結果が幾つ
かの物質で報告されており、そのような光誘起電子転移ともいうべき現象に興味を持って
いる。

理論的には、１次元の場合にはその光学スペクトル解析を通して上記転移の存在は明瞭に
裏付けられ[5]、しかもドメイン状態と言うべき新しい素励起の存在はその実験的検証方
法を提唱することが出来た[6]。またごく最近では、そのような素励起のコヒーレントな
運動（ドメイン成長）に高速振動（主に分子内振動などから成るエネルギーの高いフォノ
ン）が加わった場合のインコヒーレンス発生や，擬似的な量子摩擦についても議論を行っ
ている[7]。

一方、２次元の場合は、スペクトル計算にしろ実時間動力学にせよ計算は格段に難しくな
りこれまで研究が遅れていたが、前期間で励起状態における１種のフラストレーションが
ドメイン成長に大きな役割を果たしている事が分かってきた。本期間は引き続きそのよう
な現象をより深く解明し、その結果を論文にまとめた[8]。
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２．研究課題の背景
既に比較的小さい２次元格子サイズの系に対しては計算を実施した。用いるモデルは
次に示すスピンレスフェルミオンモデルである：

H = −t0 (Cl '
†Cl + h.c.)+ Vrepul (rl − rl ' )nlnl '

(l ,l ')
∑

<l ,l '>
∑

ここで、Cl はスピンレスフェルミオンの消滅演算子、nl はその数演算子、toは粒子ホッピ

ングのエネルギーである。（l は2次元のサイトベクトル。）ここで、第1項は最近接格子
点対に対して和を取り、一方第2項は粒子間斥力( Vrepul(r-r’) )の到達範囲内で取ることに
する。なお、このモデルは通常の拡張ハバードモデルのＵ（同じサイト上のクーロン斥力
エネルギー）の無限大極限に対応していると考えられ、同じサイト上の異種スピンの同時
占拠を排することによって近似的にスピンレスモデルになる。さらに粒子数は元々の拡張
ハバードモデルでは（格子点に対して）1/4充填を考えているが、スピンレスになること
によって1/2充填となり、結果として、少なくとも最近接相互作用（V）が次近接斥力
（V’）と比十分大きい領域では下図左のチェッカーボード型（市松模様型）の電荷配置
（いわゆる電荷秩序）が実現していると考えられている。
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このような系の光励起状態と直接関係する物理量の1つが、以下のように定義される光学
伝導度スペクトルである。
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以下のように定義される光学伝導度スペクトル、および，各励起エネル
ギー (ω)ごとの励起状態情報を得たい。

σ(ω) =
1

ω

∑

j

|⟨j|Ĵ |g⟩|2δ(Ej − Eg − ω) , (1)

ただし、ここで Ĵはカレント（電流）オペレーターであり、また、j, g はそれ
ぞれハミルトニアンHの任意の固有状態、および、基底状態を示すインデッ
クスとする。簡単な書き換えで、

σ(ω) = − 1

πω
Im [

∑

j

|⟨j|Ĵ |g⟩|2

Ej − Eg − ω + iγ
] (2)

= − 1

πω
Im ⟨g|Ĵ 1

H − Eg − ω + iγ
Ĵ |g⟩ . (3)

ただし、ここで γは無限小量であるが、実際的にはスペクトルが十分見やす
くなるように適当な小さい値とする。

式（３）はいわゆる連分数展開の方法で求めることが出来るが、その場
合には励起状態の natureを知ることが困難である。そこで、以下のような手
法を用いる。すなわち、

|x⟩ ≡ 1

H − Eg − ω + iγ
Ĵ |g⟩ (4)

を直接計算する。これは、H − Eg − ωをH と簡単のため置き換え、また、
Ĵ |g⟩を |b⟩と書き替えて、

(H + iγ)|x⟩ = |b⟩ , (5)

1

ここで、Jは電流演算子、Ej, Egはそれぞれ励起状態、基底状態のエネルギーである。現在
までの所、最近接(V)および次近接(V’)相互作用のみが存在する周期的境界条件を課した空
間サイズ6×6までの系で結果を得ている。



３．計算方法の概略
厳密対角化､連分数展開、CG法類似の方法
すべての状態を基底として取り入れたいわゆる厳密対角化をランチョス法を用いて行う。
次に各種光学スペクトルをまず連分数展開の方法を用いて形状を決定する。さらに連分数
展開では分からない励起状態の性質を共役勾配法（CG法)を適用して、以下の状態ベクト
ル(correction vector)を求める事により決定する。

| x >= 1
H − Eg −ω + iγ

O(k) | g >

ここでO(k)は各種スペクトルに適当な演算子で、一般には運動量kに依存するが、電流演
算子Ｊの場合は、k=0に相当するので、例外的に kに依存しない。Eg、|g>は基底状態エ
ネルギーおよびその状態ベクトルである。特に強調すべき点として、このベクトルの虚部
はエネルギーEg+ωの周りを幅γでスペクトル強度という重みを付けて平均した状態にな
っており、各状態を個別には見ないがある程度のエネルギー分解能で励起状態を分析でき
る。なお、このベクトルを用いて別個にωに対応するスペクトル強度を求めることが出来
るので、これは連分数展開の方法による結果の良い検証になっている。

4．本期間の成果

本期間では特に、次頁のFig. 1 に示されるような、比較的強結合領域（Fig. 1では、(V, 
V’)=(5, 4)to）を扱った。その結果、前期間までに扱った弱結合領域（たとえば、(V, 
V’)=(2, 1)to）と比べて、より明瞭にドメイン励起の寄与を示すことが出来た。まず、
Fig. 1(a) ではω/t0 が9以上でNex (1光子による電子励起数)が 4以上になっており、か
つ、同じ領域のσ(ω)が十分大きくなっており(緑色のエネルギー領域)、それはつまり、

「この領域への光遷移がドメイン励起に他ならず、
かつ、それが比較的弱い励起高強度で引き起こせること」

を意味している。次に、Fig. 1(b)においては、励起状態における電荷相関を赤線で基底状
態における値(青水平線)とともに示した。本計算における基底状態における(長距離）電荷
秩序は波数(π, π)であり、左パネルは、上記の緑領域で元々のチェッカーボード型電荷
秩序が大きく融解する事を意味し、右パネルは、元々はほとんど無かった別の秩序(波数
=(2/3π、 2/3π)が同じエネルギー領域で顕著になってくることを示唆する。つまり、
前述のドメイン励起された空間的領域においては、元々の秩序が壊されるだけではなく、
新しい秩序が生成されたことを意味している。
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Fig. 1. (V, V’)=(5, 4)toの場合の(a) 光学伝導度スペクトル、および、(b)および(c) 電荷相
関。(a) においては、赤線が σ (ω )であり、青線が電子励起数 Nex である。


	成果報告書
	実施報告書

