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1 序論

はじめに

超伝導現象は 1911年にカマリング ･オンネス(KamerlinghOnnes)[1]によっ

て発見されて以来､固体物理学の中心的なテーマとして研究されてきた｡現在

までに様々な金属材料が極低温で超伝導現象を示すことが明らかにされ､より

高い転移温度を示す材料の探索が進められてきた｡金属系材料としては､現時

点でも2001年に秋光らによって発見されたMgB2I(2ホウ化マグネシウム)の示1
す 39Kが最高の転移温度であるが､これに対して､1986年にベ ドノルツとミュ◆
ーラーが発見した銅系酸化物系は､セラミックスとい う通常絶縁体であると考

えられる材料が､約 30Kという高い転移温度を示したことにより驚きをもって

受けいれられ､さらにごく短期間に物質探索が進み､YBCO系や BSCCO系という

転移温度が液体窒素温度 (77K)を越える物質が連続 して発見され､超伝導フィ

ーバとも呼べる現象を引き起こした｡その結果､室温超伝導も夢ではないので

はないかと思われた時期もあったが､1993年の銅水銀系酸化物での転移温度

(130K 常圧力､160K 高圧)を最後に､転移温度上昇の更新は止まっている

のが現状である｡

超伝導状態では､電気抵抗がなくなるため､強力な電磁石や低損失送電､低

損失電子デバイスとしての実現が可能であるなど､その応用は計 り知れない広

がりを持つものと期待されているが､現在実用化されているものは依然として

動作温度領域が低温にとどまっており､応用面ではまだ制約が多いため､より

高い転移温度で使える素材の開発が期待されている｡

超伝導現象は上記に述べたように応用面で重要であるばかりでなく､純粋に

物理現象の観点からも大変興味深いものである｡超伝導の本質はマクロな量子

現象であり､単に電気抵抗がゼロになるこということだけではなく､電子がク

ーパー対を形成しボーズ凝縮という相転移を起こすことにある｡

高温超伝導体においても従来型の超伝導体と同様にクーパー対が形成されて

いることがわかっている｡従来型超伝導では､BCS理論[2]により､フォノンを

媒介とするクーパー対の形成機構が解明されているのに対し､高温超伝導にお

けるクーパー対の形成機構に関しては､まだ完全なコンセンサスは得られてい

ない｡ただ高温超伝導物質中のあるCuO22次元面内の電子系における反強磁性的

なスピンの揺らぎを媒介にしたクーパー対形成機構により､高温超伝導のメカ

ニズムが理解できるという立場が､現在では主流となっている｡

ごく最近､銅酸化物高温超伝導体の一種である Pr2Ba4Cu7015_a (以下プラセオ

系と略称)で一次元的な超伝導現象が発見され注目を集めている｡普通の高温
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超伝導体では銅酸化物cuo2面が超伝導に主な寄与を与えているが~､プラセオ系■

ではPr原子のためCuO2面が絶縁化され電気伝導には寄与していないと考えら

れており､むしろCuO2面に挟まれたCuO2重鎖の寄与が大きいものとみられて

いる[3,4]｡

この1次元的なcuo2重鎖により実験的な超伝導転移温度が理論的にどこま

で説明できるのか､またどのようにすれば､この物質で高い転移温度が出せる

かを調べるために､この研究を行った｡

2
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2 朝永-ラッテェンジャー流体論

2.1 ハバー ドモデル

世の中の物質はすべて原子からなっているが､原子はさらに原子核と電子に

分けてみることができる｡物質の性質を決めるのは主に原子核の周 りを回る最

外殻電子である｡原子どうLが互いに十分離れていれば､最外殻電子はイオン

(ここでは､仮想的に原子から最外殻電子を除いたものをイオンと呼ぶことにI.
する)に束縛されているが､二つの原子を十分近づけると電子軌道が重なり電

子は隣のイオンに移動することが可能となる｡ これを以下では電子のホッピン

グ又は トランスファーと呼ぶことにする｡(図2. 1)■~

図2.1 最隣接のイオンにホッピングする電子

ホッピングする電子はイオン間を自由に移動することができ､電気伝導を担

うことができる｡ この電子のことを伝導電子と呼び､伝導電子を持つ系は金属

的な振る舞いを示す｡

伝導電子のホッピングにより､瞬間的にある一つのイオン上の伝導電子数が

平均値より多くなりうる｡この時､伝導電子間には強いクーロン斥力が働く｡

この効果が特に大きいとき､斥力は電子の運動に大きな影響を与えるが､この

ことを電子相関が強いという｡またこのような電子系を強相関電子系という｡

強相関電子系を記述する最も基本的なモデルはハバー ドモデルと呼ばれてい

る｡以下ではまずこのハバー ドモデルについて述べる｡ ハバー ドモデルは電子

のホッピング項と電子間クーロン相互作用項の2つから成 り立っており､それ

ぞれ演算子で表現することができる｡

たとえば､二つの原子があり各原子には一つの電子がある (水素原子)｡ 1番

目の原子にはスピン upの電子が､2番目の原子にはスピン downの電子がある

とする｡電子ホッピングのため1番目のスピンupの電子が2番目の原子に移動

し､この時電子のホッピングを演算子C2'TCl↑で表現する｡C1↑は1番 目のサイ ト

3
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のup電子を消すのを意味し､C2'Tは2番 目のサイ トにdown電子を生成 したのをl■

意味するため､それぞれの消滅演算子､生成演算子と呼ぶ｡ハバー ドモデルは

離散的なモデルであるが､長波長の極限で連続体モデルと同等となる｡ここで

最隣接サイ トの電子ホッピングだけを考えているので運動エネルギー項のハミ

ル トニアンは次のように書ける｡

H.ニーtL(ci',Cj↑+CI,Ci↑).(Ci'JC,lJ CIlCi↓)｣
(2.1)

ここでJは電子の●ホッピングの強さを表す トランスファーであり､電子波のオ

バラップの大きさで決まる｡ここまでは運動エネルギー項だけ考えたが､実際

電子間にはクーロン相互作用も働いている｡ 離れたサイ ト間の相互作用は無視

し､同じサイ トに電子が2コある時のみ相互作用が働 くと近似すると相互作用

項のハミル トニアンは

H'-U∑niTnil (2.2)J
となる｡Uは相互作用ポテンシャルを表し､niTはniT-C:TCi↑で､け イ ト上にい

る電子の個数を表す電子数演算子である｡

(2･ 1)式と (2･ 2)式を合わせると全体のハミル トラアンである｡

H-Ho+Hl

-tL(ci',Cj,.C:,Ci,)･(Ci'lCjJ C:lCi↓)トU芝niTnilJ
(2. 3)

2.2 1次元電子系

2.2.1 低次元とは

通常､私たちが考えているのは3次元系- Ⅹ軸､y軸､ Z軸の世界である｡

そこに時間軸も加えれば4次元的になるが､物質によって 1次元系か2次元系

として取り扱 うことも多い｡ 1次元 (2次元)系を低次元系と呼ぶ｡低次元系

にすることによって問題の取 り扱いが簡単になったりする｡以下に低次元にみ

なせる例をいくつか挙げてみよう｡薄い板 (図2. 2)､細長い棒 (図2. 3)

などは3次元だが､薄膜形成や微細加工技術の発展とともに十分薄く､十分細

4
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く作成することができるので普通に2次元系､ 1次元系に扱らてもよい｡

図 2. 2 2三大元.系 とみ なせ る薄 い板

ヽ

図2.3 1次元系とみなせる細長い棒

他にも絶縁体と伝導体からなっているサンドイッチ (図2.4)､多数の細長

い伝導体が絶縁体に埋め込まれたもの (図2.5)､一見 3次元に見えるが電子

の振る舞いに注目すればそれぞれ2次元系､1次元系であることが容易にわかる｡

これらは擬 2 (1)次元系と言 うこともある｡

図 2. 4 擬 2次元系 とみなせ る絶

笥壕体 と伝童導体のサン ドイ ッチ
図 2.5 擬 1次元系とみなせる絶縁体に
:埋め込まれた多数の細長い伝導体

これ以外も､特定の方向のみ良い電気伝導性を持つ化合物などがある｡以下

の話は 1次元電子系に限ることにする｡ ･

2.2.2 1次元電子系の特徴

まず､相互作用のない自由電子系 (フェル ミ粒子)を考える｡この時のエネ

h2k2

ルギーと波数の関係はgk=ぅ諒 であり､図2･6のようにグラフで示す｡

5
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C(k)

一一一一--フ

●▲一 ../ ----------------r------- I)●･●II●I■+I一II一●■ ー

+~l kF ,

匪12. 6 不日互 作 用 の な い 1藍子 系 で 電 子 カミフ ェ Jt,ミ面 ま で

.盲括ま っ た 時 の 享度数 と コニネ JL,ギ ー の グ ラ フ
～

電子は基底状態から詰まり始め､フェルミ面まで電子が詰まったとする｡kFは■

フェル ミ波数を表す｡ 運動量分布(nkq)と波数kに関してのグラフは図2･7の

ようである｡

くnkq) 運 動 量 分布

囲 2. 7 相互作用のない時の運勤圭分布

低温 (低エネルギー)での電子系の性質の中でフェル ミ面は重要である｡図

2.7では相互作用のない場合を考えているが､非常に面白いのはクーロン相

互作用 (斥力U)を入れたときにフェル ミ面が変化することである｡ しかし､

フェルミ面の変化の仕方は次元によって違 う｡図2.8は高次元と1次元を分

けてフェルミ面の変化を考察したものである｡

(‰) 高次元の場合

(‰ 〉 1次 元 の 場 合

図 2. 8 (b) 相 互 作 用 を 入 れ た と き ､ 1次 元
図2.8 (a) 相互作用を入れたとき､高次元でのフェルミ面変化 で の フ ェノレミ面｢変 イヒ

6
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図2. 8の (a) と (b)を比較してみると､高次元の時はフ戸ル ミ面上で運

動量分布に飛びは残ってあるが､電子状態はU-0の時と連続的につながってい

る｡つまりフェル ミ液体であることが分かる｡それに対 して 1次元の場合はフ

ェルミ面で飛びが消えて滑らかな変化に変わる｡U=0のときと蓮続的につなが

ってない｡これは高次元時のフェルミ液体とは違い､ラッティンジャー流体と

いうことを示 している[5,6,7,]｡原因としては 1次元では相互作用Uの効果が

大きく､電子が互いに避けにくいからだと思われる｡

2.3 朝永-ラッティンジャー流体論 ●

2.3.1 1本鎖ハバー ドモデル
∫

まず運動エネルギー項から考えることにする｡ 1本鎖のハバー ドモデルを例I
としての朝永-ラッティンジャー理論を説明しよう｡弱く相互作用する1次元系

の基底状態の近傍では､フェル ミ面近くの電子励起のみ考えればよい｡ハミル

トニアンは

H--t∑ (CI,gCj..,J.CI..,qCj,q).U∑ nj,nj.1↓ (2.4)
J,CT

と書き､前の項は運動エネルギ一項H｡とし､後ろの項は相互作用項H'とする｡

まず､運動エネルギ一項ガ｡を考えよう｡

H｡ニーt∑(CI,JCj.1,g+CI..,JC j,J)

j,J

ここで､生成消滅演算子についてフーリエ変換

cj-i;Ckeik'rj
を行い､式 (2.6)を (2. 5)に入れると

H｡--tt∑(Ck･･e-ik'･rj ･Ckeik･rj･1'Ck･,e-ik･rj･1･Ckeik･rj)
〟

j,k,k
このとき､k-k'のときだけゼロでなく､ほかはゼロであるため

H｡ニーt壬∑ck･ckeik･'rj･.-rj'+Ck･cke-ik･'rj+1-rj'〟j,k

--t去∑ ck･ckleik･'rj･1-rj'+e-ik･'rj･1-rj']〟j,k

(2.5)

(2.6)

(2.7)

(2.8)

rj,rj..は電子の位置を表す演算子でイオン間距離を aとするとrj-r,.1-aとなり､

7
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公式cosx-;(eix･e-ix)を用いると

H0--2 ti ; Ck'ckCOS(ka,

-- 2t∑ck'ckCOS(ka)
k

-∑ g(k)Ck'ck
k

(2. 9)

i)
相互作用を除いて運動エネルギー項のみ考えているので自由電子系 (フェル

ミ粒子)と同じく考えればよい｡自由電子モデルではエネルギー固有値4k)-

が成 り立っ｡ mは電子の質量､hEまプランク定数hを27Tで割ったもの､kは波I

数である｡エネルギーg(k)は波数kの 2次関数であるので図 2.9のように書け

る｡

8(k)

フエ

一IlIIIII lIIIIAI

-kF kF

ノレミ面

図 21 9 1次元電子系のスペクトルg(k)はフェルミ波数 ±kF 近 くでは

直緑で近似できる

フェル ミ面近傍での電子励起のみに注 目しているので電子スペク トルはフェ

ル ミ面近 くで直線 と近似できる｡すると1次元系ではフェル ミエネルギー近傍

での状態を左側 (-kF近 く)と右側 (kF近 く)の二つの部分に分けて考えることが

できる｡±kFの十分近 くでg(k)は直線で

g(k)-i
-vFh(k+kF)+CF

vFh(k-kF)+CF (2.10)

と近似できる｡vFはフェル ミ速度で図ではフェル ミ面での直線の傾きである｡SF

はフェル ミエネルギーを表す｡運動エネルギー項を左側 と右側のフェル ミ速度

-vF とvFに対応する部分に分けて書 くと

H.-∑vFk(Ck',JCk,6-dk',qdk,J) (2.11)
kJ

となる｡演算子C'Cとd'dEまそれぞれ左側 と右側の生成消滅演算子である｡

上 の よ うに運 動 エ ネ ル ギー項 は 2次形 式 で書 けた が ､相 互 作 用 の項

8
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H'-U‡nj↑nj.1↓は演算子が4つかかっているため解けない｡これからは相互作ノ ー

用の項をボソン化 して2次形式の形に書けるようにする｡ 7･

まず､相互作用の項を4つ場合の電子ホッピング項で分けて考え石ことにす

る｡ 一つはウムクラップ効果の項であり､バン ドが半分詰まった half-filled

状態を除くとウムクラップ項はフェル ミエネルギーに十分近いところでは無視

できる｡他にまた普通の電子ホッピング項H〝と後方散乱の項Hmがある｡後方

散乱の項H〝は電子が左側の-kF近傍 と右側のkF近傍の間を飛び移る項でまずi3

は無視することにする｡すると電子間の相互作用が〃〝で与えられ､朝永-ラッ

ティンジャーモデルとして朝永-ラッティンジャー流体論に従 う｡

弱く相互作用 している電子系を考えているのでフェル ミ面まで電子が詰まっ∫

たとし､電子スペク トルはフェル ミ面近傍で直線 として置き換えるので､密度1

演算子を左側 と右側に分けて考え､ここでは式 (2. 12)のように電荷密度

演算子pj(k)とスピン密度演算子uj(k)を規格化 して定義する｡

pi(k)-義(pi"k)･pil(k))､Ji(k,-去 (和 (k,-pit(k), (2･ 12)

ただし､i-r(lejt) or i-A(Right) を表 し､密度演算子piJ(k)は式 (2.1

3)のような定義である｡

Kc-k
prJ(k)-∑cpLk,JCp ,Jp--Kc

Kc-k

､pAg(k)-∑dpLk,Jdp,6 (2.13)
p--Kc

ここでまずpr(-k)を計算 してみよう｡

pr(-k,-義(pr,･pr↓,

1Kc'k
瓦蔓C(Cp'-k,↑Cp,↑+Cp'-k,lCp,↓)

Kc

∑(Cp',,↑Cp,.k,,ICp',,JCp,.k,i)
p'--Kc-k

9
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pr･(k,-義(pr･TIPr･J

1 Kc-k
瓦=FKc(Cp',,Cp･k,↑+Cp',↓Cp･k,↓)

(12.15)

(2. 14) と (2. 15)からIkの演算子はpr(-k)-p,(k)'のようにエル

ミー ト共役関係であることが容易にわかる｡ 右側とスピン演算子も同様に計算
､ヽ

できる｡

pi(-k)-PIT(k)･ ､ ui(-k)-Jl(k) (2.16)
■

ここで､先に密度演算子の交換関係を確かめるためにL'rJ(-k),prJ,(k')]を計算し

⊂みる｡

prg(-k),prg,(k')]-pr,J(-k)p,,J′(k')-pr,J･(k')p,,J(-k)

-pr',J(k)p,,U,(k')-pr,J,(k')pr',J(k)

Kc-k Kc-k'

∑ ∑(Cp',gcp.k,g･Cp'･.k,,J,Cp･,6,-Cp',.k,,J,Cp,,J,･Cp',gCp.k,g)
p--Kcp'--Kc

Kc-k Kc-k'

∑ ∑(Cp',JCp.k,g･Cp'･.k,,JCp,,6-Cp'･.k,,JCp･,J･Cp',qCp.k,J)66g･
p--Kcp'--Kc

Kc-k Kc-k'

∑∑(cp',JCp.k_k･,66p.k,p,.k,-CpLk,,JCp.k,66FP,)66U･
/

p--Kcp--Kc

Kc-k

∑(Cp',JCp,6-CpLk,gCp.k,J)666,6kk,
p--Kc

-kc+k

-66g･6kk′∑1
p--kc

-366,6kk･

10
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(2.17)[8]から右辺が演算子ではなく個数になっているのが非常に重要で

ある｡このような関係から次の交換関係は以下のように導かれる｡ ･

Lpi(k),pj(k')1-LJi(k),Jj(k')J-o

Lpi(-k),pj(-k')｣-Lgi(-k),uj(-k')｣-0

I
(2.18)-▲

(2.19)

式 (2. 18) と (2. 19)から見るとボーズ系の交換関係を満たしている

ことが分かる｡本来のフェル ミ系が密度演算子の変換によってボーズ系になっi3
たことを意味する｡これで係数を除くと電子間相互作用項はもともと4つかか

った演算子が電荷密度演算子とスピン密度演算子の2次形式の形で書ける｡◆

H〝-∑わr(k)pA(-k)-Jr(k)JA(TF)]k
I

･∑わr(k)pr(-k)-gr(k)Jr(-k).pA(k)pA(-k)-JA(k)JA(-k)]k
(2.20)

運動エネルギー項のガ｡も係数と定数項を除けば

H｡-∑[pr(k)pr(-k)･pA(-k)pA(k)+gr(k)Jr(-k)+JA(-k)JA(k)]l k
(2.21)

の形で書ける｡

しかしながら､後方散乱の項を考えれば､右側と左側の演算子が混ざっている

ためハミル トニアン全体は2次形式の形に書けることはない｡

ここで､さらに密度演算子を

〈:二'(kk',==CcO:shhlirA'(kkに.SsiiddlAr'(kk', (2･22)

(2.22)式のように1次変換で対角化する｡1はPr(k)βA(-k)が消えるよう

に定義し､交換関係が普通のボーズ演算子になるように規格化 しなおす｡する

と有効ハミル トニアンガは定数を除いて式 (2.23)のように書ける｡

H -∑ upfklPlIg(k)βi,g(k)Iuqlkl∂iIJ(k)6i,J(k)I0
k

(2.23)

ただし､upは電荷速度を表し､uJはスピン速度を表す｡式 (2･23)から見
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ると電子の演算子が2つセットになっている｡ 1次変換によって電荷密度励起

とスピン密度励起が分離され､お互いに独立し､ともにボーズ統計に従い 1次

元弾性体の振動に対応する｡づまり､電子系が完全にボソン化されたこどを意

味する｡朝永-ラッティンジャー理論ではさまざまな電子間相関関数Oがべき乗

則に従って減衰 し､指数パラメータKp とKJによって定まることが非常に重要

である｡KJは-バー ドモデルがスピン空間で回転対称性を持っためKJ-1にな
I.

る｡パラメータKpは電子系の性質が特徴づけられ､超伝導現象の相転移にも極1
◆

めて重要な役割をする｡ 1次元系でボソン化されたときに決められたパラメー∫

タKpは式 (2･ 24)のようである｡

7TVF
(2.24)

2.3.2 2本鎖梯子

今までの1本鎖ハバー ドモデル理論を2本の鎖が結合 している場合に拡張して

みよう｡ここではオンサイ ト斥力と最隣接サイ ト間のホッピングのみのハバー

ドモデルを考え､ 1次元と同様にまずは相互作用のない場合のバン ドから出発

する｡

g(k)±ニー[2tcos(k)±t'] (2.25)

tは1本鎖と同じく鎖内の トランスファーで､t'は鎖間のである｡ 2本の鎖の

間には結合と反結合が存在するため トランスファーt'の前に±符号が付く｡ 結合

バンドの時を符号+､反結合バンドの時を符号一にとると2本鎖梯子モデルのバ

ンドは上下にずれた2本のコサインバンドで描ける｡(図2.10)

12
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C(k)

◆
図2.10 2本鋳梯子のバンド間電子ホッピング

C(k)

図2.11 ウムクラップ散乱
J

フェルミ面が 1本のバン ドにかか'った時は1本鎖と同じで､2本鎖にかかっヽ
た時は4つのフェル ミ点近傍での相互作用を考慮 しなければならない｡これら

がどのように繰 り込まれるかは弱結合摂動での繰 り込み群によって調べれば r

よい｡バレンツーフィッシャーらはウムクラップ散乱 (図2. ll)がある場合

とない場合に分けて調べた結果､繰 り込みの流れ方に応 じてスピンモー ドのう

ちギャップレスになる本数が変わることが分かった[9,10,11]｡また､m個の電

荷モー ドギャップレスとn個のスピンモー ドギャップレスを持つ相をCmSnで

表した｡注目される相はClg0相で､この相ではすべてのスピンモー ドにギャッ

プが開き､ひとつの電荷モー ドにもギャップが開いている｡つまりClg0相はス

ピンギャップをもつ金属になって､超伝導が期待 される領域である｡そして

Clg0相においては､有効ハミル トニアンが1本鎖と同じ形で書けるはずである｡

これから計算された超伝導相関関数は式 (2. 26)のように表す｡

C (r)∝ (2.26)

r2 K p

このように､鎖間シングレット超伝導相関のべき(2Kp)-1は1本鎖の相関べき

(Kp)~1と比べ長距離相関であることがわかる｡ 2本鎖では1本鎖の時 (Kp>1)

と違いパラメータKpがKp>0･5を満たせば鎖間のシングレット超伝導が支配的

になるが､cISO相では相互作用Uが小さい時に限って超伝導が支配的である｡
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3 Pr2Ba.Cu,015_∂系の解析

3.1 モデルの設定

物質pr2Ba4Cu,0.5_6系の構造は図3･1で示している｡

Cu02面

.Pr
◎Ba
⑳Cu
o0 ●ー●)~●●●●

図3.1 物質pr2Ba4Cu7015_8の構造

銅酸化物系の超伝導現象についてはすでに研究されているが､pr系は少し特

別である｡通常の高温超伝導体では図の上と下にあるCuO2面が超伝導現象に主

な役割をするが､pr系の物質ではPr原子の存在によりCuO2面が絶縁化 され

[12]､上記の図で破線に囲まれている部分が超伝導に大きな寄与を与えている｡

よく見ると､破線で囲まれた部分はCuOの2重鎖になっているこ とが容易にわ

かる｡ この物質は､2次元的な超伝導体ではなく､ 1次元的な超伝導体という

ことになる｡

図3.2は図3. 1の破線のCuO鎖部分だけを取り出し､銅原子のd軌道と

酸素原子のp軌道の繋がりに注目する｡ d電子とp電子の相互作用に注目して

いるので図3.3のd-pモデルに簡単化する[13]｡

～:=〝:::打‥者

..～.憂
存
留

･1:1::=等

...evv

:r=り･字
".

W

.∫.､㌔

図3
.2
物質prlBa4CuTO15_6
の構造で取り出した

cuo鎖部分(図3.1
の破線の部分)

.)+～,Y◆.慧‖塞げ)

ノ♪

{油..､∵iF:.It.J〝

～∧Ju小十,::
"
}√′..～/

-tTM,I～号
ニ:-_
享
=::
-I

･･.ち｣JPZ;.A～･･･-､･-～･..
Yy

ir.vet
∫.～･･"､

i∴-∴_,
-:A:_
†三下
享:I
_
it十 ノヽ

JII.Ll /＼

･1くヽヽ}･ヽ′-く′･+Zr:.>.～i.q"㌔

<1くさく
も搬](ヽ～J′

リ,illtAỲ

/p',,
,-こ･ミl,i+.i.
t{

t.ヽ･一き1●L‥L.A-
紙＼′-1･L

～

千÷-～;∵÷一一,÷_+.I∴ i 二･_-ilLITく～
ミ当〉ヽ.〉′

図3.3 d-p電子の相互作用に

注目したd-pモデル
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±tpdは銅原子のd軌道 と酸素原子のp軌道での電子のホッピングを表 し､

I
f〟 ,f〝 はそれぞれ d軌道とd軌道､p軌道とp軌道の間の電子ホッピングを表しi

ている｡電子のホッピングの強さは電子軌道の重なり部分によって決まれる｡

図3.3でわかるようにd-p軌道がd-d､p-p軌道より重なりやすい､

tpd>tdd(tpp)と予想できる｡
iコ

図 3. 4 d - pモ デ ノレの ′くン ド計 算 で

得 られ た ′ヾ ン ド囲

ここでは､d-band とp-bandを分けて比較する｡物質pr2Ba.Cu,0.5_6は複

雑で計算結果は後にする｡ここでは物質YBa2Cu408を例に取る｡図3.4は

d-pモデルのバン ド計算で得 られたバン ド図である｡ 図の黒丸線が物質

YBa2Cu408のバンドを表し､実線がd-pモデルのバンドを表している｡ 比較

してみると0-7Tの間はほぼ一致している｡- 2T～0間も同じようにほぼ一致する

はずである｡これで､d-pモデルとしてみなしてもよいだろう｡

d-pモデルのホッピングtpdと-tpdを トランスファーt2としてまとめ､tddと

転 を トランスファーtlとしてまとめるとd-pモデルはさらに簡単化され､有

名なハバー ドモデルに近似できる (図3. 5)｡ここでは､2. 3で紹介した2

本鎖梯子モデルとはちょっと違ったZigzagハバー ドモデルになる｡ただ､ トラ

ンスファーが違 うだけで､考え方は梯子モデルと同じである｡つまり､2本鎖

梯子で使った理論がzigzagハバー ドモデルでも成 り立っ｡
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U

毒し ｣ 差ヽ
ヽ

/1′ ヽ′ ヽ∫

了 ､･･､t, 了 ､･､､ヽ J
ヽ ′
ヽ ′ヽ ′L.)

∫
′ ヽ′ ヽJ ヽ/ も′ ヽ

′ ヽ

ヽ ′ヽ ′▲ヽ.∫

図 3, 5 Zi菩Za享ハバ ー ドモデル

ここで､Uはクーロン相互作用を表す｡

モデル簡単化について正 しいのかを検討 してみよう｡本来複雑な物質を簡単
iコ

な.zigzagハバー ドモデル としてもいいのか｡ここでは､Zigzagハバー ドのバン

I
ドと物質YBa2Cu408のバン ドを比較 してみよう｡簡単のためここではdバン ド

J
だけを考える｡

図 3. 6 Zigzag- バ ー ドモデ ル のバ ン ド図

図3･6は横軸を波数k､縦軸をエネルギーg(k)-2tlCOS(k)+2t2COS(2k)+8.と

したバン ド図である｡式g(k)-2t.cos(k)+2t2COS(2k)+C｡は (2.9)と同じよう

に導かれた2本鎖モデルのエネルギーと波数の式である｡実線は簡単化 された

Zigzagハバー ドモデルのバン ドを表 し､黒丸線はの物質YBa2Cu408のバン ド計

算の結果を表す｡図3.6から実線 と黒丸線がよく一致 していることがわかる｡

3･2 Kpの解析的な計算

フェル ミ面近くでの励起のみに限って考えているのでフェル ミ面近傍でのバン

ドだけに注 目する｡
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8(k)

■■ヽ
囲3.7 フェルミ面近くだけ注日したバシド囲

図3･7の点線はフェ!L,ミ面を表 し､kl,k2はフェルミ波数､vFl,VF2はフ羊ル

ミ速度を表している｡図で分かるようにフェル ミ速度vFl,VF2はフェルミ波数で■

の傾きであり､エネルギーg(k)をそれぞれフェルミ波数k.,k2で微分することでI

求められる｡フェルミ面でのエネルギーg(k.)とg(k2)は等しい｡(g(k.)-3(k2))｡

電子がフェル ミ面まで詰 ま り､電子密度 を刀とす ると波数 との関係 は

kl･(〟-k2)-言方を満たす｡この二つの条件からklik28:関する正弦の余弦の値

を計算する｡

i(1.C.sa)-Jk
cos(kl)-

ただし､

A=

tl.t2

2t2 4(1+cosa)

sin(kl)-
(A)

4(1+cosa)

,cos(k2)-
一三(1+cosa)-Ji

sin(k2)-

4(1+cosα)

(Bi
4(1+cosα)

a-(言-1)〟

A-i(1･cosa,2-8(1･cosa,(i -sin2a,

(3. 1)

(3.2)

[(16-i ,(1･cosa,2･8(1･cosa,(i-sin2a,･21(1･cosa,･JiPJ2

4(1+cosα)
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β=[(16-i,(1･cosa,2･8(1･cosa,(i-sin2a,一旦 (1･cosa,･Ji]英才2

4(1+cosα)

フェルミ速度はエネルギーを波数で微分したものと等しいので

V(k)-
aE(k)

ak

● ●
-2tlSlnk+4t2Sln-2k

I.

vFl-2tlSinkl+4t2Sin2kl

.-2tlSinkl+8t2SinklCOSkl

vF2-2tlSink2+4t2Sin2k2J

-2tlSink2+8t2Sink2COSk2

である｡

(3.3)

(3.4)

式 (3.1)と (3.2)を式 (3.4)に代入することでフェルミ速度vFl,VF2

が解析的に計算できる｡

擬 1次元系の Luttinger-1iquidパラメータKp についてはすでに式 (3･5)

のように与えられた[14]｡

Kp

*

7TVF
*

7TVF + U

l
一2一

一

(3.5)

ただし､vHま四つのフェル ミ面での有効値であり､有効フェルミ速度と呼ぶ｡

有効フェルミ速度は式 (3. 6)で示している｡

(3.6)

式 (3･4) (3･ 5) (3･ 6)からパラメータKpが解析的に計算される｡

3.3 超伝導転移温度Tcの計算

今まで議論 したのは1次元系の話で実際純粋な1次元系は世の中には存在 し

ない｡現実の物質は3次元系が多い｡ 3次元系を鎖間に結合を取 り入れた擬 1

次元系と見なし､擬 1次元系で与えられた超伝導転移温度の式 (3. 7)に当

てはめてTcを解析的に計算する[15]｡
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2方 α
｢去 B2li,it tanf r '2-2r' .I (3.'7,

ただし､Vは電荷速度､α-1は短波長のカットオフ､Vjは鎖間の トランスファー

である｡ 一 4α2[T,つ nL __. r(x)r(y)
A-壁 ∑v,? Blx,y]-

vv, L 'J L′ーJ r(x+y)- .

､~ r3 '

γ=
2K p

式 (3･ 7)から転移温度Tcは Luttinger-1iquidパラメータKpの関数である■
◆

ことが容易にわかる｡ 1次元系の鎖に鎖間の結合vjを取 り入れ擬 1次元系とL
1

た図が図3.8のようである｡

T ,.,,I:･･･;:I:･･t･.･t･t,.::,･･･.L～...～1.ヾ∴:≡ . r..U-･.･･--羊ユ"･･-lil.-..-- - I

v,･･-･'' _.I.･'V∴ ･Y2I:::-i::::,千.

図 3.8 1次元系に銀閣の結合を取 り入れた擬 1次元系モデル

ここで必要なパラメータはPr系のバン ド計算の結果を使用 した[16]｡鎖内の

ホッピング トランスファーt1--0.12273eV,t2--0.49075eV､鎖間の トランスフ

アーV1--0･020335eV,V2-0･0060401eV,V3--0･0097281eV,V4-0･0026418eVo

バン ド計算で得 られた数値計算の値を見ると鎖間の トランスファーが鎖内の ト

ランスファーよりかなり弱いことが分かる｡これで物質pr2Ba.Cu7015_Sは擬 1次

元系として考えてもよい｡

上の鎖内､鎖間の トランスファーを入れて計算 された転移温度Tcのグラフは

図3.9 (b ) のようである｡
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(1-2

Kp (i-2

0.6 0.8 a o
J

図3,9 (a) ぐutOげを2にした時､電子密

度とLiqlhdパラメータの関係 1

■ 一 ー ■ I

U=1 ▲

U=2

一ヽ
U=3

U=4
■ 一 一 一 l

0.8 0.8 1

図 3.9 (b) eutoffを2にした時､電子
密度 と転移温度 の関係

この計算ではt.,t2しかまで考えてないのだが､参考としてt3,t.まで入れて時の計

算と比べる●とn-0.6,α-2を取った場合Tc-24K(U-1),Tc-12K(U-2)であり､

特にt3,t4を無視 した結果と大差はない｡

しかし､トランスファーUとαの値を決めるのは非常に難 しい｡α-3,α-4の

ときの転移温度のグラフは図3. 10で示 している｡いろいろな値の計算結果

から見るとα-2,U-2eVのとき､実験で得られた値Tc～20Kと近いことがわか

る｡ Uに関してはすでにU-2のときが最適だと知られている｡(図3.12)Cutoffα

ははっきりとした値はないのだが､ボソンの広がり程度の値なので2以上だと

予想される (図3. ll)｡

α-3

■ ■ ■U=1 l l

U=2

U=3

U=4

0.6 0,8 1

図 3. 10(a) eutoffを3に した時の転移温度グラフ

〔I‥ 4

0.6 0.8 1

図 3. 10(b) eutoffを 4に した時 の転移温度 グラフ
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∴

?＼_＼
q～2 8- 3

図3. 1 1 eubffの 値 は ボ ソ ンの広 が 柏 の で 2以上だと予想される
Ll

◆

図3.12 U=2-2.5のときが最適である｡

3.5 YBa2Cu408系ついての計算比較
1

Y系とPr系の物質は構造がよく似ていてほとんどほとんど同じだと思ってよい｡

ここでは物質YBa2Cu408についての FLEX近似計算結果[17]と平均場近似での

計算結果を比較してみよう｡

【

N
jT,ド

£JT

nU0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

b3--滴 巨 ･g :Q

0.4 0.6 0.8 1

図3.14 Y(124)系の中に含まれる

図3.13FLEX近似での計算結果 2重鎖部分のパラメータを使って計算

ここで使ったパラメータの値はt.-0.095eV､ t2-10･43eV､ V-0.015eV､

V2--0.012eV､ V,--0.015eV､V.--0.008eVである[17]｡ FLEX近似で計算

された結果が図3. 13で､平均場近似で計算された結果が図3. 14で表わ

す｡電子密度〃=0.6の時を比較するとFLEX近似の結果は17Kであるが､平

均場近似は26K である｡本研究で使われたパラメータの値が上のパラメータ

の値より小さいため､これから予想 されるのは本研究で使ったパラメータを
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FLEX近似で計算するともっと低い転移温度が得られる｡

3･5 Kpの近似の検討
i

パラメータKpの計算で平均場近似を使ったが､どこまで正しいのか?

平均 擬 似 *
UA1:10

D九mGの結果■ト

図 3. 1 5 平 均 楊 近 似 と数 億 亨十算 孝吉集 の 上ヒ較

図3. 15の左図は平均場近似を使った刀,

算で計算されたn,

用Rmmu
的川畑川田

i′*
く･･r頂･･･*

ⅨH姐

U4董10

BiiiEj
{二･B

,Kpの関係を示し､右図は数値計

,Kpの関係を示している[14]｡ 今回のKpの計算で使われた

トランスファーの値はt1--0･12273,t2--0･49075なので生彩4のときに相当する｡
tl

fL彩4のときの平均場近似と DMRGの結果との比較してみるとn-1近くでKpの
Jl

値がずれ､それ以外のところでは使えることがわかる｡原因としては〃=1近傍

ではウムグラップ効果により絶縁化され､Kpの値がずれるとみられる｡このと

きの平均場近似によってKpの値は出されていたが､解析的ではなかった｡図3･

9 (b)で電子密度が0.6-0.8の間では平均場近似でき､ほぼ正しい値が得られ

るものと思われる｡
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4 まとめ ` I

銅酸化物高温超伝導体の一種であるPr2Ba4Cu7015_∂で超伝導現象に大きく寄与

している1次元的なcuoの2重鎖構造から電子構造をあらわすモデ/Vとして､

銅原子 (d軌道)と酸素原子 (p軌道)の繋がりを単純化し､d軌道だけからな

る1次元 Zigzag鎖ハバー ドモデルとして簡単化した｡その上､このモデルの電

子状態を､一次元電子系の一般的な理論形式であるLuttinger流体論に基づき

解析 した｡この理論形式ではLuttingerliqidパラメータKpと呼ばれる値が電iコ
子状態を表す重要なパラメータとなっているが､土の値はZigzag鎖ハバー ドモ

デルのエネルギーと.波数や関係 (分散式)から､平均場近似を用いて計算した｡

さらに超伝導転移温度 γ｡を理論的に求めるため､バンド計算により得られていJ

るZigzag鎖間の結合も取 り入れるごとにより擬 1次元系として扱い､Kpの値に1

より表されている擬 1次元系に対する超伝導転移温度の式に当てはめて､T｡の

値を解析的に求めた｡電子密度nや d軌道における電子間クーロン相互作用 U

の値は､現在の所バンド計算や実験結果からは得られておらず､高温超伝導の

理論でよく使われる推定値を用いるしかないが､それらのパラメータの値はい

ろいろの数値を代入して計算した結果､α-2,U-2のとき実験で得られたもの

と一番近いことがわかった｡

今回の研究ではPr系の転移温度を1次元 Zigzagハバー ドモデルを使って計

算し､実験結果を説明した｡そしてY系についても同様に転移温度を計算し､

その結果が実験と矛盾しないことが分かった｡最後にKpの近似の検討を行い､

Pr系では平均場近似が使えることが分かった｡
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