実施報告書

１．研究組織
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　　　　　　物質構造科学研究所、ミュオン科学研究施設、教授

　　　　　　研究の統括、研究目標の協議・設定

　　共同研究者：山地邦彦、やまぢ くにひこ、産業技術総合研究所、

　　　　　　エレクトロニクス研究部門、テクニカル・スタッフ

　　　　　　研究目標の提案、具体化、計算の実行

２．当該年度の実施報告の詳細

　まず本施設で可能な最大限の28×28までの２次元格子に対してハバード模型のｄ波超伝導凝縮エネルギーを変分モンテカルロ(VMC)法により計算した。過去には概ね24×24まで計算していた。モデレートなクーロン・エネルギーU＝6（単位は最近接transfer energy t）を用い、最適ドープの場合を取り扱った。用いる強束縛バンドのパラメーターには第２および第３近接サイトへのtransfer energy t’およびt” (〜t’/2)が含まれており、(a)ランタン系では0.15<t’<0、(b)ビスマス系などでは0.5<t’<0.15である。
　t’〜0.15周辺ある範囲内ではスピン密度波（SDW）相の凝縮エネルギーが圧倒的大きいことは以前の計算で既知であったが、大きな格子でも変わらず、16×16程度の比較的に小さい格子で既にバルク極限が与えられるとことが確認できた。
　(a)の場合、格子サイズの増大と共に超伝導凝縮エネルギーが有限なバルク極限に収束する傾向がより顕著になった。t’(＝t”)＝0, 0.05, 0.10の場合に計算したが、t’＝0.05の場合、サイズの増大と共に超伝導凝縮エネルギーは僅かに増大していき、有限なバルク極限値が得られることに疑問の余地がなくなった。その値はサイト当たり0.001程度であり、比熱や臨界磁場から決められたYBCOの超伝導凝縮エネルギーの約1.5倍となる。大きさの程度が一致することがこの種の計算から期待される最善であるので、一致は非常によいと言える。t’＝0.10は既にSDW相が支配的な領域であるが、t’＝0.05のものよりやや大きいバルク極限値が得られた。t’＝0の場合、バルク極限値はゼロになった。超伝導凝縮エネルギーはこの領域では｜t’｜の増大、従ってSDW領域に接近すると共に増大する訳である。

　(b)の場合、t’(＝2t”)＝0.15, 0.18, 0.20, 0.22の場合に28×28まで計算した。超伝導凝縮エネルギーが20×20を越える格子サイズの増大と共に大きく振動し、多くt’の値の場合に急速に減少した。振動の原因が逆格子空間のｋ点のバンド・エネルギーkの分布の特殊性にあることを突き止めたが、28×28までの計算でも有限なバルク極限が得られるかどうか、結論は得られなかった。SDW領域の近傍のt’でだけ超伝導凝縮エネルギーが有限なバルク極限に収束する可能性が大きく、しかもその値はこのt’領域のプラス側近傍値の数分の１に過ぎないようである。これはHg系やTl系などCuO2１層で且つ90Kを越す臨界温度を与える高温超伝導体が電子的機構だけでは理解でなくなることを意味し、電子的機構で根幹的な部分が理解できるとする仮説を揺さぶる可能性が強い。Bi2212系の反結合バンドに対応するt’＝.31、t”＝0.21の場合も計算したが、大きな格子の場合の凝縮エネルギーの減少が激しく、有限なバルク極限値が得られそうになかった。

　超伝導と反強磁性の共存・競合状態は時間切れのため次期に回さざるを得なかった。
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