実施報告書（2009.4~9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
　　当該期間は半年間であり、また１年半に急速に展開した鉄砒素系高温超伝導体にも関心を寄せたためもあって、目的とする研究を十分の行うには時間が不足した。完了の状態には至っていないが、下記の研究を実施した。

　　研究目的の一つである高温超伝導体の空間変調パターンに関する研究について述べる。実験的にホール・ドープ量が希薄になるとLa214系では反強磁性的なストライプ状態が検出されることは１０年以上前から知られている。我々は前年度までの計算で、t-t’-t”-Uハバード模型を用い、姫田-小形型の試行関数を使った変分モンテカルロ計算によりこのストライプ状態およびそのドーピング依存性の再現することに成功している。最近、Bi2212やCa2-xNaxCuO2Cl2（略称Na-CCOC）などでは希薄ドープ領域においてチェッカーボード・パターンをなすボンド電荷秩序が出現すると報告されている。そこでストライプ状態とチェッカーボード状態の違いの原因を明らかにするために、t’とt”の更に広い範囲でボンド電荷秩序が現れる領域を探索して、ストライプ状態に接するが｜t’｜とt”がより大きいパラメータ領域でボンド電荷秩序とストライプ的な反強磁性が共存するパラメータ領域を見出した。更にBi2212のように｜t’｜が0.3t位に大きい時に磁気的なチェッカーボード・パターンが現れることを明らかにした。t' - t" の面上で両相の凝縮エネルギーと両相の大凡の境界線を決めた。
　　当該期間には、チェッカーボード・パターンの状態及び発生機構の詳細、格子との相互作用の寄与、超伝導との共存状態などについての研究を目指した。前年度までと同じ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姫田-小形型の試行関数を使って、変分モンテカルロ法（VMC）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 を使って欠乏ドープ状態（約10%のホール・ドープ）で研究した。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のは、t’の絶対値が大きくて、t” が適度であり、その結果としてフェルミ面が(, 0) 、(0, )点近傍でほぼフラットで平行な２線分になるという幾何学的条件を満たす場合であることが判った。これはチェッカーボード・パターンに対応する波数ベクトルの近傍でスピン帯磁率が極大値をもつことに対応している。同パターンと超伝導との共存状態の研究を進めている
　　次に最適ドープ状態で、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の研究について述べる。我々が前年度まで使ってきたGutzwiller-Jastrow型の試行関数を更に改良するため、Luttinger-Kohn機構をも我々の機構に取り込んだ計算を行うのが狙いである。このために電子の短距離相関を格子定数の４倍位の距離まで取り入れる試みを行った。全エネルギーが大きく下がるのが見られたが、超伝導凝縮エネルギーの下がりは有意には得られなかった。探索範囲などを検討する必要がある。用いたバンド・パラメータの場合にUの値を再検討するのも有効である可能性がある。
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