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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

近年、自己エネルギー汎関数理論と呼ばれる熱

力学ポテンシャルの非摂動的な構築を可能と

する理論によりグリーン関数計算に基づく強

相関電子系理論の整備がなされた。本研究では、

自己エネルギー汎関数理論に基づき有限温度

の物理量の計算を可能にする、有限温度変分ク

ラスター近似の開発とその強相関電子系へ応

用を目的とする。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

変分クラスター近似は、熱力学ポテンシャルに関

する変分原理に基づき強相関格子系の熱力学的

状態を解析する計算手法である。熱力学ポテンシ

ャルに関する変分の試行関数となる自己エネル

ギーあるいは一粒子グリーン関数は、少数サイト

の強相関格子模型に対する厳密対角化法により

計算する。 

３． 結果 

今回、少数サイト系が持つ対称性を利用する等の

工夫をして、変分クラスター近似計算の使用メモ

リ削減と計算速度向上を達成した。そして変分ク

ラスター近似計算を用いて、強相関格子系の典型

であるハバード模型の有限温度物性を解析した。

今回、一軌道ハバード模型について１０サイトク

ラスターを用いた場合は絶対零度から温度

T/t~0.3 程度（t:隣接サイトへの電子のホッピング

積分）まで有限温度物性を調べることができた。 

４． 今後の計画・展望 

有限温度の計算では少数サイト系の励起状態等

を一時的に記憶しておくので、絶対零度の計算と

比較して使用メモリが多くなる。今回用いた少数

サイト系のサイト数は、計算時間よりもメモリに

より制限されている。変分クラスター近似では、

変分の試行関数あるいは計算結果は少数サイト

系の選び方に依存するので、少数サイト系は色々

な選び方を試せる方が良く、サイト数はできるだ

け大きいと良い。そこで、より大規模な問題に取

り組むため、計算速度を落とさず使用メモリを削

減できるか検討する。
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