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CDW中の共鳴準位不純物
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要 旨

1次元電荷密度波 (CDW)中に〃-0Anderson不純物 (共鳴準位不純物 )が 1個あると

きの,束縛状態とピン止め-の寄与をGreen函数の方法で考察する｡

§1 序 論

最近,Ttitt61Zawadowskil)は,電荷密度波 (CDW)中の非磁性不純物状態を,quantum

localperturbationによって考察 し,束縛状態や非線形伝導を詳 しく調べた｡一方,磁性不純

物については,Everson-Coleman2)が,NbSe3のCI)W中のFe不純物による非線形伝導 を

観測 している.また,Tua-Zawadowski-Ruvalds3)(TZR)紘,スピン去磁性不純物のCD

Wの運動に対する効果を, S-d交換結合の2次までのJosephson的過程を調べることにより

理論的に考察 した｡彼らは,磁気的 ピン止めは位相のsecondharmoniccos2(9-p.)には

寄与するが,firstharmoniccos(9,-甲｡)には寄与 しないという結果を得た｡

本研究では,1次元CDW中のU-0のAnderson不純物 (以下では ｢共鳴準位不純物｣ と

呼ぶ ;Uは局在電子間のクーロン斥力 )をGreen函数の方法で考察する｡この方法は,玉常金

属中の1個の共鳴準位不純物のときには厳密解を与える｡CDW状態については,Brazovskii-

Dyaloshinskii4)(BD)の用いた方法により ｢位相｣(phasefluctuation)を導入する｡こ

のような手法を用いて,CDW中に1個の共鳴準位不純物があるときの,-束縛状態エネルギー

や,熱力学ポテンシャルの位相依存性 を求め,CDWのピン止め-の寄与を調べてみる｡

§2 モデル

1次元Peierls-Fr61ich系中の共鳴準位不純物に対するtotalHamiltonianはBI)4)のCD
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Wの表現法を利用 して,次のように表わされる｡

E tot-Hc+Hc-p+ Hp+ Hd+Hc-d,

H ｡ -∑JdxgqT(-)[- ivF孟子3〕言o(a),0'

Ec-｡-写JdxをOT(a)llP(x)デ十十lPT(x)デー〕言6(a),

Hp -Zw (q)bTq bq,q

Hd -写 EddTodげ,

(2.1)

(2.2)

(2.3)

(2.4)

(2.5)

Hc-｡〒写 ∫ d- lc! (x )F(-)do･ dTo"V† (-) Ĉq( x ) ] a (α- 3 も ) ･ (2･6)

ノ＼

ここで,¢(-2毎 )はCDWの波数であり,毎 はFem i波数である｡ス ピンげと±毎 に近

い波数 をもつ伝導電子の消滅演算子をco±(x)e±iQxとするとき,

言o(x,- 〔:ooI'(33,㌦･

co n(x,-.k,<EQ,2Ck十nQ,2,0諾
fora-±.

(2.7)

(2.8)

また, T̂3,?±-去(71±if2)はPauli行列であるo振動数W(q)のフォノンの消滅演算子

をbqとすると,フォノン場P(a)eiQxは

p(-'-,qた ｡ 吉(bQ･q+在 官)eiqx (2･9'

で与えられ (Nは格子点数 ),電子-フォノン結合定数 をスで表 した｡局在電子については,

エネルギー ed,ス ピンOのd電子の消滅演算子をdoで表 した｡ S-dmixingVによって,
/＼
㌢(α)は

^ e-iQtr/2

V(x)-V〔e-iQ∬/2〕,

で与えられる｡不純物の位置をxiとした｡

次に,Hartree-Fock的なCDW状態を考え,BD4)にならって,
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lP(x)-Aei甲(a),

CDW中の共鳴順位不純物

(2.ll)

とする｡ここで, Aは平衡値で, CDW相のオーダーパ ラメタと考える.?(x)はphaseflu-

ctuationであ り,amplitudefluctuationは無視 した｡伝導電子場に位相 (ゲージ )変換

20(x)…〔ao･(x)
ao烏 )〕-exp{-i誓 ;3};0(x,･

aon(a)-e-inや(x)/2con(x)

- ∑
届 くQ/2ak･nQ,0 forn-±,

をほどこす と,Hamiltonianは

Hc+Hc-p+Hd+Hc-d→Eo+Hl(甲乙)+H2,

のように変換 され る｡ここで,

H｡-∑ uFk̂a‡6̂T3̂akO+∑ AâTko71言ko+∑ eddTodo,
ko kO 0

H l(? i)-∑ â王oTk (甲乙 )do十∑ か Tk (甲乙)言 kO,ko kor

H2-=IdxgTo(-)号 廻 裏 芸o(a)～訂ー U､ ∫2 ∂∬

ただ し,

･k(pi)-V晋 〔ee-iipPiL:22〕,

Pi≡Qxi+?(xi),

(2.12)

(2.13)

(2.14)

(2.15)

(2.16)

(2.17)

(2.18)

(2.19)

であ り, か和は困 <Q/2の領域に限るoBD4)の汎 函数積分法によれば･H2とHpによ り

phaseLagrangeanが導かれる｡我々の導入 したphasemodeはZawadowski達 1),3) の もの

と異な り位置依存性 をもち,Pietronero-Strassler-Toombs5)やFukuyam a6)の導いたpha-

seHam iltonianHphaseに従 うと考えることができるo従 って,我々はeffectiveHamilto-
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nlan

Eeff-Eo+Hl(Pi)+Hphas｡,

を考えるが,?(x)の具体的な運動は追わず,9,iを断熱パラメタと考え,

H-Ho+Hl(甲乙),

に従 う系の束縛状態や,熱力学ポテンシャルを考察する｡

§5 方 法

我々は,次のような2時間Green函数を導入する｡

Gkk′6(a))-≪言kO;̂aTk′6≫

/＼

. †

ak.kF｡,ak′.kFO≫ ≪αk.kFO;a王′_kFO
ak-kFO;a王′+kFO≫ ≪αk-kFO,ak′-kFq

. †

Gdo(a)-≪右 ;d三≫,

a王dO (W )- ≪言ko ; d三≫-
[:
≪ak･kFO;d占≫

喜〕≪αk-kFO:d占≫
†"t'

Gdko(a,)-≪右 ;̂a!o≫

/＼

-〔≪do;a‡+kFO≫ ≪拓 aTk-kFO≫〕･

(2.20)

(2.21)

(3.1)

(3.2)

(3.3)

(3.4)

これらのGreen函数に対する (2.21)による運動方程式は,次のように解 くことができる｡

/＼ /＼

Gkk′6(W)-GkOq(a')∂kk′+'GkOq(W)GkO(9i)Gdo(W)Sk′o(甲乙)Ĝ£′o(a'),

(3.5)

ここで

ĜkOo(W)- (a)I yFkT̂3-AT̂1)-1･

Gdo(a,)-(a,- ed-F(a,))-1･
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CI)W中の共鳴順位不純物

F (a )-号 'vTko (? i )'G20(W ) もko (P i )

11 (a,+ Acosp i)

ノA2- W 2

p-V2/vF.

また,

G kdo (W )-a 岩o (W ) v̂ko (甲 乙)GdO (a ) ,

<

< <

Gdko(a,)-GdU (a,) 払 (? i)G 呈q (a,).

よって,

売声 (?i)Gkdo(α)-錘 ko(a)̂vkO(甲乙)

<

=F(a,)Gdq(a,).

§4 束縛状態

I

¢i/,r

I O

1/3.
l/2

2/3
1

ヒ好

1

-1.0 -5 J) 5 1J)

u

-TT -57T 0 .5Tr T

¢i

(3.8)

(3.9)

(3.10)

(3.ll)

(3.12)

図2:いくつかのedの値に対する束縛状態

エネルギーa'B(pi)の q'i依存性｡A-

図 1:束縛状態の位置の決定｡A-1,r- 0･1,r-0･1,vFkF=10c

l, ed=-2.
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束縛状態の位置a,-a,B(?i)は, (3･7)のGdo(a,)のpoleによって決定され る｡すなわ

ち,

Y(a,)≡a,B(pi)+ll
a,B(甲乙)+Acosや乙

ノA2-a,孟(Pi)
= ed ･

(4.1)

これをa,B(9,乙)について解 くと,図 1,2に示すように,個数は1個 (pも-0,7Eのときはed

の値によって 1個または0個 )であ り,Machida-Shibata7)が超伝導体中の同 じ不純物 に対

して得た結果 (束縛状態の個数は2個で,Fermi準位に関 して対称の位置にある )と異なる｡

また,図 1,2に見るように,a･B(q,i)の甲乙依存性は:,巨dl≪ Aのときは比較的大であるの

に対 し, 巨 dl≫Aのときは微小である｡このことは,I'が小さいとしたときの,次の近似式

からも理解できる｡すなわち,

Il≪ledl≪Aのとき

wB(甲乙)-二 ed-Il
ed+Acosq)a

Il≪ A≪lEdlのとき

wB(Pi)⊆AsgnEd〔1-

I12(1+sgned･COSPi)

2 6ま

(4.2)

(4.3)

§5 ピン止め

共鳴準位不純物のCI)Wのピン止めに対する効果 を調べるため,我々は,熱力学ポテンシャ

ルのmixingFが0のときの値 との差 を次のように計算する｡

Bv-90-I.1% <gHl,9･ (5･1)

ここで,< >タは㌢→gFとしたHamiltonianのもとでの期待値であ り,(5･1)は (3･12)

を利用 して次のように計算 される｡

1 00

Bv-B0--4ImI. d9I_∞J(W)7C
gF(a･)

ar ed-92F(W)
(5.2)

ここで,f(a,)-(ePw+1)-1;p-1/T(Tは系の温度 )である｡式 (5･2)はT-O oK
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CDW 中の共鳴順位不純物

のときには,さらに次のように計算される｡

Bv-90-㌔ mJ一何 訂 許 d伽〔log(O-Ed- ∫(W"-log(a-ed)〕,

0

7C

(5.3)

-2〔a,B(?i)0(-a'B(Pi))+A-edO(-Ed)-ノ電束 +A2〕

･三II 3 & {言+tan-1〔

(a'-Ed)Jm

I'(a,+Acos?.)乙
〕). (5.4)

ただ し, Pi-0,7Cでa･B(?i)が存在 しない ときは,上式 で各 々a,B(Pi)ニーA,Aとした

値に等 しい.式 (5.4)はCDWに対する近似のわく内で厳密である といえ, A-Oの とき正

常状態にある系に対する厳密解 を再現する｡有限の

Aと,いくつかのedに対するBv-B｡の数値計算の

結果は,図 3に示すような 甲乙依存性 をもつ｡これ

紘,式 (2･15)-(2･16)で甲乙依存性 をもつのは

V≠0の ときだけであるか ら,Bvがこのような 甲乙

依存性 をもつことを意味する｡従 って, §2で述べ

たように, 甲乙を断熱パラメタと考えると,Bvをピ

ン止めエネルギーと考えることができて,共鳴準位

不純物 もCDWの ピン止め-寄与することを示 して

い る｡

Bvの9,i依存性の様相 を考察するために,(5･3)

のI'の 1次までの (led l,A≪ vFkFのときの )近

似形 を求めると,

Bv-Bo=3ImI-vFkF

O

7C
Il(a･+AcosPi)

(a-Ed)ノ才 = 訪 '

(5.5)

-Lr〔log花■
I+

0

rI__

oc
I

A
u

l

-TT -5Tr 0 5Tr .7T

¢土

図3:いくつかのedの値に対する熱

力学ポテンシャル12V-Boの甲乙
依存性｡A-0.1,p-0.1,

vFkF= 10.

2vFkF. ed+Acosやi_ .ed-Jm

2vFkF . Ed+Acosq)i
+

A ■ 〝 =言
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+ sin-1
uFkFEd+A2

A(vFkF+ed)
)〕 for巨dl<A. (5.7)

よって共鳴準位不純物によるピン止めは,TZR3)が S-d交換結合モデルに対 して得た結果

と異な り,位相のfirstharmoniccospiに寄与する｡

さらに, (5･6)式圃 edl≫』のとき,次のように近似 される｡

Bv一艇 -3f〔logI三竺 堂 上
7r ed

Acospi

ed
logl等 l]. (5.8)

この結果は次のように考えることができるo正常状態のときのもとのHam iltonian のEc+HcId

+Edの部分は,lEdl≫ vFkFのとき

Hc+Hc_｡+Ed- 吐 ∑ ci,ockq (5.9)
ed kk′U

のように, ed< 0 (ed> 0 )の とき,斥力 (引 力 )ポ テ ンシャルをもつ不純物 として考える

ことができる｡ もし, ( 5.9)の よ うな ポテンシ ャ ル を もつ 不 純物がCDW中にあるとすると,

これはピン 止 め エ ネルギーに

2IIAcosやi
766d

･｡言 票 l (5.10)

の寄与をし, (5･8)とよく似た形 をしている.従 って, (5･8)もed≪-A(ed≫A)のと

き斥力 (引力 )ポテンシャルをもつ不純物 として振舞っているものと考えられる｡高次のIlの

寄与を含む図 3の ed-±2のときの振舞 も,同様に理解できる｡

これに対 して,ledl≪Aのときの振舞は,高次のIlの寄与を含むときには,図 3の Ed-0

のときのように特異である｡これは,このときの束縛状態エネルギーが, §4で見たようにか

なり大きいPi依存性をもち,それが負になるような範囲 (図 3では-0･57C<9,も<0･5万)の

みで寄与するためである｡このような振舞はI'の 1次まででは現われず, ledl≪Aのときに

はより高次の項の寄与が重要になってくることを示 している｡

§6 結 論

CDW中に共鳴準位不純物が1個あるときには,束縛状態は超伝導体中と異な り1個 (位相

q,i-0,万のときは, edの値により1個または 0個 )である0位相 9,iを断熱パ ラメタとして
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CDW中の共鳴順位不純物

束縛状態エネルギーa,B(Pi)を計算すると,特にLedl≪Aのときにはかな り大きいPi依存性

をもつ｡熱力学ポテンシャルBvもq,i依存性をもち,これがピン止めエネルギーと考 えられ,

共鳴準位不純物もCDWのピン止め-寄与することがわかった (S-d交換結合modelのとき

とは異な り,位相のfirstharmoniccosPi-寄与する)｡ ピン止めの様相 (Bvの甲乙依存性 )

は,Ed≪- A(ed≫A)のとき斥力 (引力 )ポテンシャルをもつ不純物 として振舞 うが, 巨 dI

≪Aのときには,束縛状態エネルギーa,B(やる)の寄与も重要にな り,特異な振舞をする｡
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