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Study on the band parameter dependences of the superconducting condensation energy and the spatially inhomogeneous states in the high-Tc superconductors


　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）まず高温超伝導体の空間変調パターンに関する研究であるが、Bi-2212、Na-CCOCなどの高温超伝導体の低ドープ状態においてSTMにより近年発見されたチェッカーボード・パターンと呼ばれる電荷密度型秩序を研究した。t-t’-t”-Uハバード模型を用い、４×４のチェッカーボード・パターンと４倍周期のストライプ状態が共存させる試行関数を使って、変分モンテカルロ（VMC）法により最低エネルギー状態を探索する計算を行った。パラメータ値としてNa-CCOCの t’, t” の値を用い、U=8t を使った。｜t’｜が大きくて、t” が適度であり、フェルミ面が(, 0) 、(0, )点近傍でほぼフラットで平行な２線分になる場合にチェッカーボード状態がストライプ状態よりも安定になることが判った。
同じt-t’-t”-Uハバード模型を用い、VMCによりt’=2t”~0.25t、U=6tの場合に十分大きな超伝導凝縮エネルギーを得るために試行関数を改良する研究であるが、Luttinger-Kohn機構をも我々の機構に取り込むために電子の４格子分程度の短距離の相関を取り入れる試みを行った。全エネルギーの有意の下がりが見られたが、超伝導凝縮エネルギーの下がりは特には得られなかった。
（英文）We have performed a variational Monte Carlo (VMC) simulation on a two-dimensional t-t’-t”-U Hubbard model to examine the stability of a 4x4 checkerboard state (spatially modulated state), which was observed by scanning tunneling microscopy (STM) in Bi-2212 and Na-CCOC superconductors. In our VMC calculations, the checkerboard mean field wave function for the checkerboard charge density wave coexisting with a striped spin density wave was used as the trial wave function. We chose the transfer energies t’ and t” suitable for Na-CCOC at the underdoping and U was set to 8t. The variational energy of checkerboard state with 4x4 period was obtained and proved to be comparable with that of the 4-period stripe state. It was found that the checkerboard state becomes more stable than the stripe state when the Fermi surface are deformed in such a way that the Fermi surface around each of (, 0) and (0, ) points becomes two parallel flat lines.

Another aim was to obtain a large enough superconducting condensation energy for the same t-t’-t”-U model but with t’~2t”~0.25t (suitable for highest Tc cuprates) and U~6t at optimum doping by incorporating the Luttinger-Kohn mechanism into our VMC scheme. We took into our trial wave function medium-range electron correlations. It was found to decrease the total energy but it was not yet successful to appreciably increasing the superconducting condensation energy.
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