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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。
	成果の概要　(Abstract)（和文）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、試行関数を改良して、十分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）。まずLuttinger-Kohn機構をも取り込むための工夫をしたがEcondが殆ど下がらなかった。次に試行関数の中に現れるband parametersをも最適化する改良VMC法で計算した所、Econdの増大は以前の計算値から数割の増大に留まった。最後にU=7t及び8tと選ぶと、限られたある計算範囲で、Gutzwiller-Jastrow VMC法で計算したEcondが夫々U=6tの時の値の２倍、３倍となり、実験値が説明できそうであることが判った。
　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が、上記と同じ模型でほぼBi2201に対応するパラメーター・セットt’=0.41t、t”=0.10t、U=8tで最も全エネルギーが低いストライプ状態を探索する計算をGutzwiller-Jastrow VMC法で行った。ホール・ドープ量xが0.20の場合、５格子周期のストライプ状態が最も安定であり、La系とは異なってBi2201ではx〜0.20という過剰ドープ状況において振動周期の逆数=xが成立することを裏付けた。
（英文）One aim was to obtain a large enough superconducting (SC) condensation energy Econd for the t-t’-t”-U Hubbard model with t’~2t”~0.25t (suitable for one-layer highest Tc cuprates Hg1201 and Tl2201) and U~6t at optimal doping by improving our Variational Monte Carlo (VMC) method (t, t’, t”: 1st, 2nd 3rd transfer energies; U: on-site Coulomb energy). First, we examined if the Luttinger-Kohn mechanism of SC improves our Econd or not. The answer was negative. Next, we applied a VMC recently improved by Kobayashi et al. in which the band parameters appearing in the trial function are optimized. It led to the increase of Econd by tens of %. Thirdly, we computed Econd for U=7t and 8t for many lattice sizes by Gutzwiller-Jastrow VMC method. Results gave 2 and 3 times Econd of U=6t, respectively, which allow to explain the experimental values of Econd.
  Another aim was to clarify the spatial modulation patterns which appear in the transient region between superconducting and SDW regions. We explored for the lowest-energy state having stripe-type structure in the parameter region around t’=0.41t、t”=0.10t and U=8t (suitable for Bi2212) by using the Gutzwiller-Jastrow VMC method. At doping level x=0.20, the most stable was a stripe state having a lattice modulation with a period of 5 lattice constants, allowing to understand the observation that in the overdoped state of Bi2201 the relationship 1/(period) = x holds in contrast to the same relationship in the underdoped state of La-compounds.
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