実施報告書（2009.10~2010.9期）

1. 研究組織

　　研究責任者：門野良典、かどの りょうすけ、高エネルギー加速器研究機構　

　　　　　　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、結果の検討

　　共同研究者：１）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、共同研究者間の連絡・調整、計算の実行、結果の検討

　　　　　　２）柳澤　孝、やなぎさわ たかし、産業技術総合研究所、

　　　　　　エレクトロニクス研究部門、量子凝縮物性グループリーダー

　　　　　　大規模プログラムの共同作成、計算結果の検討

　　　　　　３）宮崎真長、みやざき みたけ、函館高等専門学校、一般科目、准教授

　　　　　　空間的に非一様な状態のプログラム作成、計算の実行、結果の検討

2. 当該期間の実施報告

2.1 超伝導凝縮エネルギー
　　この研究の目的の一つは、２次元のt-t’-t”-Uハバード模型を用い、変分モンテカルロ（VMC）法により、高い臨界温度をもつHg1201とTl2201に対応するt’=-2t”~-0.25t、U〜6tの場合に試行関数の改良などにより、実験値を説明し得る十分に大きな超伝導凝縮エネルギーEcondを得ることである（t、t’、t”は夫々第１、２、３近接サイト間のtransfer energy、Uはon-site Coulomb energy）。

　　主としてBシステムで計算を実施した。
　　この研究の背景として、t’=-2t”~-(0. 5~0.10)t、U〜6t、最適ドープ（~0.16ホールドープ）の場合には28×28格子までEcondが計算できて、∞格子への外捜値としてバルク極限の超伝導Econdが計算できていること、更にその値が実験値を若干上回る程度で、実験値に近いこと、しかしCuO2一層の銅酸化物超伝導体の中では最高のTc〜(90~100)KをもつHg1201とTl2201に当てはまるt’~-2t”~-0.25tの場合には、Gutzwiller-Jastrow VMC法（試行関数にJastrow型の試行関数を用いるVMC）で計算すると、EcondがYBCOの実験値より数因子７程度小さいことが判っていて、重要な問題であったこと、などがあった。

　　まずフェルミ面の形の特殊性のためLuttinger-Kohn機構により超伝導Econdが高まる可能性をも取り込むための工夫をしたが、超伝導Econdは殆ど下がらなかった。ネスティングのよいフェルミ面をもつ金属の誘電関数は数格子位の距離で２個の電子の存在確率の相関が増大する。この効果を取り入れるため、数格子間隔だけ離れた２電子の存在確率を人為的に大きくした試行関数でEcondの増大の可能性を調べた。超伝導状態の全エネルギーは下がったが、正常金属状態の全エネルギーも下がり、Econdには有意の利得を得ることができなかった。

　　次に、最近、小林・横山がSDW状態の計算に提案した、試行関数の中に現れるバンド・パラメーターをも最適化する、改良VMC法を用いて超伝導Econdを計算した。計算の初期の頃は、試行関数の中で最適化するバンド・パラメーターを実験値から若干離れた値から出発して最適化し、全エネルギーの極小値を得て、同様に計算した正常金属相の値との差から大きなEcondが得られた。しかし、多くの場合、丁寧に比較検討を進めた所、実験のバンド・パラメーター付近で最適化して得られた極小の全エネルギーがより低いことが判った。その結果Econdの増大は以前のGutzwiller-Jastrow VMC法による計算値から数割増大するだけに留まり、実験値との大きな差を埋めるには遠いことが判った。変分パラメーターの数が多いため、極小点が複数存在し、本当の最小点の判定が難しかった。

　　最後にUが6tよりも大きい場合についてGutzwiller-Jastrow VMC計算を行った。僅かに大きいU~8tでも、超伝導と競合するSDW相を特にt’=-2t”~-(0. 5~0.10)t付近で大きく拡大して純粋な超伝導相領域が無くなる可能性があり、U~8tの採用が躊躇される。しかしHg1201とTl2201の場合、アペックス酸素イオンがCuO2面から遠いため酸素イオンによる遮蔽が弱く、従ってUがLSCOのそれに比べて大きいと考えられることから、実際にLSCOでU~6t、Hg1201とTl2201でU~8tと仮定することも有意義である。そこでU=7t及び8tの場合にt’=-2t”=-0.25ttと固定して多くのサイズの格子ついて、Gutzwiller-Jastrow VMC法（Jastrow型の試行関数を用いるVMC法）でEcondを計算した。Econdが、U=6tの時のEcondの夫々２倍、３倍となることが確認された。バルク極限値を計算すると実験値が説明できそうであることが判った。

　　なおHg1201そのものの超伝導Econdの実験値を与えるデータは報告されていないが、Hg1223のCu１個当りのEcondからHg1201のEcondの実験値はYBCOの実験値の約半分であることが推測できた。
　　以上のように、Gutzwiller-Jastrow VMC法によりU~8tのバルク極限のEcondまで計算を完成することが非常に有望な研究方向である。小規模な施設を使って計算を続行する予定である。
2.2空間変調パターン
　　もう一つの目的は高温超伝導体の空間変調パターンの解明である。以前に我々はt’及びt”の絶対値が小さい場合にはホールドープ量xが0.05程度の小さい、不足ドープ状態の時、基底状態はストライプ状の磁気秩序と超伝導秩序が共存する状態であり、ストライプの周期の逆数δ（格子間隔が長さの単位）とxが等しくなることを2.1と同じモデル、同じGutzwiller-Jastrow VMC計算で示すことができた。また、t’〜−0.2t、不足ドープ状態の場合にはチェッカーボード・パターンが基底状態で現れることを示した。

　　今回はt’及びt”の絶対値が大きいBi2201の過剰ドープ領域（x〜0.20）でも不整合磁気相関が発達していることが中性子散乱実験で観測されているので、この種の不整合磁気相を上記と同様にt-t’-t”-Uハバード模型にGutzwiller-Jastrow VMC法を用いて研究した。t’=-0.41t、t”=0.10t、U=8t、x=0.20と選んだ。試行関数は、ストライプ状態に対する実空間のHartree-Fock波動関数である姫田・小形の関数にGutzwiller-Jastrow射影演算子を作用させたものを用いた。ストライプ状態の全エネルギーをVMC法で計算し、correlation measurements法およびニュートン法で最適パラメーターを決めた。

　　ホール・ドープ量が0.20の場合、５格子間隔周期で振動を伴うストライプ状態が最も安定である事を示す結果を得、Bi2201では、LSCOとは違って、x〜0.20という過剰ドープ状態でも振動周期の逆数d＝xが成立することが確かめた。これらの結果からBi2201の約20%ドープ状態においてLa系の不足ドープと同様に電荷、スピンのストライプ相関が発達することを理論的に裏付けた。
　　このテーマでは主としてAシステムを用いた。
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