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27.層状物質 遷移金属ダイカルコゲナイドに於ける

電子一格子相互作用と超伝導

西 尾 好 正

層状物質 遷移金属ダイカルコゲナイ ド 2H-Nx2(対=Nb,TaX=S.Se)は､NbS2を除き､

高温か ら温度を下げていくことで正常相-Ct)W相･+超伝導相へ と逐次相転移を示す｡

一方､NbS2のみは CDW転移 を示さず､正常相か ら直接超伝導相へ相転移をする｡ここ

での目的は､物質 による相車云格の違いを微視的に計算され た電子帯構造 ､電子 一指子

相互作用､格子振動 に基づいて理解するこ とである｡

Wexeler たちによってなされた Layer法 によるバ ン ド計算の結果 によれば､4物質

はほぼ同 じ電子帯構造を持っている｡ここでは､彼らの電子帯構造を再現するように

TightBinding 法 によって電子帯構造を計算 した｡その結果､結晶の層状性 (2次元性)

を強 く反映 して FemiSurfaceは､層に垂直な kZ方向には柱状であることがわかった｡

また FenliLevel近傍で､状態密度 に鋭い Peakがみ られ る｡これは､FertBiLevel付近

では､kz方向 にはバ ンドにほぼ分散がない という2次元的な特徴の現れ とみなせる｡

次に､格子振動について､短距離力を Parameterとして Force'constantModelに

より計算 した｡構造相転移に重要な寄与をする格子積動の分枝を4つの物質で比べてみ

た結果では､NbS2のみが比較的高い振動数 をもち.電子一格子相互作用によるソフ ト化

により構造相転移を起こしに くくなっている｡これは､他の3つの物賞に比べ NbS2が

柵造相転移 をおこさない原■因が､主 として元素の買主の違いか ら生 じるな まの格子振動

の違いによるものであることを示唆 している｡

また､電子一格子結合係数 を､ここで得 られたバ ンド構造をもとに計算 した.その

結果 ､電子 一格子結合係数は強い波数ベ ク トル依存性をもつとともに､格子揺動の

モー ドにも強 く依存することがわかった｡特に Nb(もしくは Ta)原子の府内方向への

変位による電子 一格子相互作用は､な まの格子積動を顕著 に変 えるとともに超伝導にも

重要な寄与 をすることが期待 される｡
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