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Abstract

高温超伝導が発見 されて以来様々な物質が発見 されているが,その機構 ははっきりして

いない.それは高温超伝導が,電子 の局在す る状態,遍歴す る状態 といった極摘 な状況で

はな く,中間的 な状況 にあるためと思われ る.本論文 では高温超伝導 において電子 の局在

性 を本質的 とみて, 2次●元正方格子 の 1バ ン ド･-バー ド･モデルを起点 とす る.最近接

格子間の電子 の遷移行列要素 iの大 きさに較 ペて同一格子点上 のクー ロン斥力 Uが大 きい

strongcorrelationlimit(IiI≪U)の場合 に注 目す る･half-fllled以下で格子点 の電子 に

よる二重占有状態を考 えない,lowel･Hubbal･dbandの運動だけを考慮す る簡単 なモデルで

超伝導が得 られ るかを議論す る. ここで超伝導電子対 が d波的な対称性を もつ とすると,～

の 2次摂動であ る超交換相互作用 Jによる超伝導が得 られる.J/i-0.1と してキ ャ リア密

度古と超伝導転移温度 範 の関係を計算 した結果,βが 0.3-0.4の範囲で超伝導 を得 ることが

で き,Tcの ど- クはi-1eVと して6-1/3で 201(程度 となる.

§1.Introdnctiom

1986年 に Bednorzと M611erに よって La2_∬BacCu04が 発 見 され て 以 来 ,La系

(IJa2_CMcCuO4,M-Sr,Ba,Ca)の他,Y系,Bi系,Tl系など様々なタイプの銅酸化物高

温超伝導体が発見 され,また超伝導電流の荷電担体 (キャ リア)が正孔 (水lル)であるも

のだけではな く,電子 であるもの (例えば,Ln2_ccecCuO4,Ln-Pr,Nd,Sm,Eu)も発見

されている1).

こういった高温超伝導体を用 いて行 なわれた, ジョセフソン効沢での シャ ピロ ･ステップ

の測定や,渦糸椛進での磁束密度の測定などか ら,キャ リアの単位は索奄荷の二倍 (2e)と

な っていることが知 られている. このことか ら,高塩 超伝導 もクーパー対によって担わnて

いることが想像で き, この面ではいままでの超伝導 と同 じであると考 え られている.

しか し高温超伝導体 には,はっきりと したアイソ トープ効果が見 られないため,クーパー

対がフォノンに媒介 された引力によって形成 され るとす る,金属系の BCS理論 が高温超伝

導 を記述 しているとは考えに くい.つまり高温超伝導体内でクーパー対をつ くる機構 は電子一

格子相互作用以外 に求 めなければな らないと思われ るが,それが何であるかは現在わか って

いない.

それは,La2_GSrDCu04の相図 (図 1.1)が示 しているように高温超伝導相が,強 いクー

ロン相互作用 のために電子が局在す る反強磁性絶縁相で もな く,結晶中を電子 が遍歴す る金
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ASimpleModelforHigh-TcSupercorductors

屈相で もない,中間的な状況で現れるためである.

以下,La2_cSrDCu04を代表的物質 として念頭に置きつつ,この中間的状況をなるべ く簡

単なモデルで冨己述す ることを試みる.

U.1 0.2 0.3 0.4

∫

図 1.1La2_cSrcCu04の相図 Ref.2)

実験によると高温超伝導はCuO2面 (図 1.2)で起 きると考え られるので,以下 2次元正

方格子上の電子系を考え る.

La2_cSrDCu04をイオ ン結晶としてみると,x-0の場合 (I}a2CuO4)はLaが+3価,0
が-2価,Cuは+2価であり,CuO2面 は Cu2十と021か ら成 っていることになる.Cu2+は

3d9,02~は2p6の電子配置をとる.d軌道 は5種ql,p軌道は3種類あるが,CuO2面での伝

導 に重要な役割を果た しているのはdx･2_y2軌道 とpl･,Py軌道であると考え られる2)く図 1.3).

二 千 享

図 1.2C1102面 図 1･3dc2-y2軌道 とpG,Py軌道

3d9という馬 子配置のため dD2-y2軌道 には平均すると電子が一つだけ存在 している･軌道

間の豊子力学約 な遷移のみを考える通常 のバ ン ド理論では,dc2-y2のバ ン ドが半分 まで浩
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佐藤 実

まった状磨 くhalf-filled)に対応 し,金属 になっているはずだが,現実の La2Cu04は絶縁体

となっている.

これは電子間に強いクーロン斥力が働 くために,一つの軌道を二つの電子が占有するのはエ

ネルギー的に損であり,そのため各 dc2_y2軌道に電子が一個ずつ局在 してそこか ら動かなくな
るためと考え られる (この様な絶縁体をモット -バー ド絶縁体 (Mot上-Hubbardinsula.tor)

とい う).またこの物体の反強磁性は,軌道問遷移を摂動論的に考えに入れると,電子が局

在するために各 dc2_y2軌道 に局在す る大 きさ 1/2のスピンが超交換相互作用 によって反強

磁性的に結合す るためと理解で きる.

訂≠ 0の場合には,Srが+2価なので La3十を Sr2+で置 き換えることななるが,CuO2面か

ら電子一個が Srに吸収 され,CuO2面では Cu2十と Cu3+がで きていることが実験 で調べ ら

れている3)･そのため a･の塁に応 じて電子を含まないdx2_y2軌道がで き,電子 は空いた軌道

に移 ることが可舵 となる.電子が次々に空の軌道を跳び移 ることがで きると空 いた軌道が動

いているよ うに見え,ホールがキャリアとなって電流が流れる.a･-1ではホールが自由に

動けるようになるので,金属になると考え られる.

問題 とな るのは a･が 0と1の中間の場合で,超伝導はまさにこういう状況で起 き'ている.

(La2_cSrDCu04の場合 xが 0.05-0.3で超伝導 になっている)

電子が d軌道 に局在する状況はハバー ド･モデル (llubbardnlOdel)によってよ く表わ

される4).各格子点 に電子の軌道が一つだけある格子を考え,格子点上 の電子 は軌道の重な

りのために量子力学的 トンネル効果により格子点問を跳び移ることがで きる.ただ し二つの

電子が一つの格子点上に来たときには強いクー ロン斥力を受けると考える.酸化物高温超伝

導対の場合 CuO2面の Cuを格子点にとった 2次元正方格子を用い,その de2-y2軌道に注目

したことに対応す る. これは次のハバー ド･ハ ミル トニアン (IⅠubbardIIamiltonian)で

表現す ることがで きる :

Hニー∑∑ i.I,･C.!qc,･q+U∑n.･Tnil-fLo∑ ∑cIqc.･q･ (1･1)I)q I 1 q

ここで i,Jは格子点の位置,Uは電子のスピンを表わ しq- T,1とする.C.Tqは格子点 iにス

ピンUの電子 を作 り出す生成訴算子, C.･Qは格子点 iにあるスピン0,の電子を消す消滅硫罪子

であるI･ また n,･q-C.Tqciqである･ i.･,･Eま電子が格子点 jか ら格子点 iへ豊子力学的 トン′ネ

ル効沢で遷移す るときの行列安-来･である. ここではTm一印のために叔近接格子問のみで遷移が

起 こるもの として,その値をiと沓 くことにす る.U(>0)は一つの格子点 に二つの電子が

来たときのクー ロン ･ポテンシャルを表わ し,〃Oは化学ポテンシャルを表わす.現実には実

験か らi-1eV,U～10eVと考えられている (図 1.4).

U-0の場合,このハ ミル トニアンはバン ド理論で強 く束縛された電子 (tight-bindingelec-
tron)と呼ばれ るものに対応 し,唱子 は遍歴唱子 として系全体を動 き回 り,金属 となる.

I ハバー ド･- ミル トニアン(1･1)には particle-holesym metryがあ り,C.Tqを,ヰヤ ,)7

がホールの場合は電子の生成前罪子,キャ リアが電子の場合にはホールの生成演算子 とす る

事 によって どち らも表わす ことがで きる (AppendixA). ここでは煩雑 さを避 けるために,

キャ リアが ホールであるとの立場で進めることにする.
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図 1.4格子上の電子の運動 (iとU)

逆 にi-0の場合,格子間隔が大 きい極限に対応す るため,電子は各格子点 に一個ずつ局

在す るとい う粒子性の強い状況にな り,格子点は局在 スピンを持つことにな る.

問題 となるtもUも0でない値を とる場合 には,電子は遍歴 と局在の問で落ちつ くことに

なるが,前に も述べたように高温超伝導体 には救い電子相関があるので, ここでは磯相関の

極限 (strongcorrelationlimit)lll≪Uを考えることにす る.

このとき電子 は空いた格子点 にだけ動 くことができるので,その動 きやす さは空の格子点

の密度,つ ま り ドープされたキャリア密度 ∂;

6-ト妄∑∑(niq)･ (1･2)Iq

によることになる. ここで Ⅳは全格子点数であり,く- )は熱平衡平均値を表わす.

8-0(3:-0に対応する.)では,大 きなクー ロン･ポテンシャル Uのためにdc2-y2バ ン ド

に電子が一個 ある場合 とこ掴ある場合でエネルギーは大 きく異なる･そのため 毎 -y2軌道に

電子が-つあ るバ ン ド(lowel･I-Iubbardband;LHB)と電子が二つあるバ ン ド(upperl-Iub-

bardband;UllB)に別れ,その間に大 きさU程度のハバー ド･ギャップ (l･Iubbardgap)
を生 じる.half-fllledとい うことは LHBは完全 に占有 され,Ul-IBは完全 に空 となるので,

ハバー ド･ギャップ中にフェル ミ･レベル (EF)が位置す ることになり,電流 は流れること

がで きずモ ッ ト･ハバー ド絶縁体 となる (図 1.5(a)).

energy

踊
十
川
盟
"

嬰

energy

T
-

b
⊥

(a)llalf-filledの場合 (b)half-fllled以下の場合

図 1.5バ ン ドの模式図
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佐藤 実

6≠0(half-fllled以下)になると,ホールが増える,つまり馬子の数が減 りフェル ミ･レ

ベルが Ll･IBの中に降 りて くるので,電流 は流れることが可能 となる く図 115(b)).
但 し,十分 ホールが増えた場合 (a･- 1) は金属的にな るが,そ うでない場合は電子の

励起が制限され るため金属的であるよりもエネルギー的に有利な状態が有 り得 る.ここでは

LiI≪Uで half-Rlled以下の場合に,超伝導になる可能性があるかについて詫言諭してい く.

§2.EffectiveHamiltolliall

-バー ド･ハ ミル トニアン(1.1)は,Ll･IBIUHB問の遷移を含んでいるが,strongcorre-
lationlimit●では強いクー ロン斥力のために LIIBと UHBを行 き来す る遷移 は起 こりにく

いと思われ る.そこで,カノニカル変換を して Iil/Uの 2次までの近似 で Ll-IBとUHBの

mixingtcrmを消去す ると,次の i-Jハ ミル トニアン (i-Jl.Iamiltonian)を得る(Appendix

B):

HLJ--i∑∑ ((1- n,･-q)a,Tqc,･q(1- n,･-q)+ni-qC.Tqc,･qn,･-ql
(I'.i) q

a∑J
一2

(t',)I)q
cJqc.･-qc,･qcI_q+C.Tq cLqc,･qc,･-q

(2･1)

+n.･q(1-n.･-q)(1-n}･q)n}･-Q+niqn.･-q(1-n).q)(1-nj_q))

+U∑nHn.･1-FLo∑∑ C.!qc,･q･
暮 I q

ここで Jは隣合 う格子点問の超交換相互作用で,212/Uである (図 2.1).また (i,i)の和は

最近接格子 i,j間で取 るものとす る.

二 二 + ± Ⅰ

図 2.1超交換相互作用 J

iの 2次摂動による Jの項 のために,隣合 う電子のスピンが同 じ向 きの場合 に較ペて互い

に逆向 きの場合には Jだけのエネルギー低下があるので,half-fllledの場合には各格子点 に

局在 しているスピンは互いに逆向 きとな り,すべてのスピンが隣 と互いに逆向 きになってい

る状態 (N占el状態,図 2.2)が得 られる.

ここで,演算子 C を次のよ うに智 き換える :

ciq-a.･q+bid,

a,･q-(1-nt･_q)cia,b.･Q-nトqCiq.

ー 292-



ASimpleModelforHigh-TcSupercorductors

図 2.2 2次元 N6el状態

演算子 a.!Qは,格子点 iが空席の時にそこにスピンUの馬子を作る生成涜節子であり･輯芳子

b.Tqlま,格子点 iにスピン-Uの電子が存在するときにそこにスピンUの電子を作 り格子点 iを

満席にする生成統罪子である.つまり演芥子 aはLIIBの,杭罪子 いまUl･IBの遊動を記述

することになる.

ここでは Ilalf-filled以下で,弱励起状蛙の場合を扱 うことにするとUI-IBの運動は考える

必要がなく,続罪子 b壷含む項は無視することができる.従 って,i-Jハ ミル トニアン(2.1)
は坑算子 aだけで審 くことができ,これを有効- ミル トニアン (efFectivel-Iamiltonian)と

する :

HeJJ--i∑∑a.Tqa,･q(i,)I)q

･i∑∑(alqai-qaLQa,･q-a.TqaiqaLqa,･-q)くi.)')q
-po∑∑a.Tva.･q ･暮α

また硫算子 αの反交換関係 は,

(alqaiq)-1-a.Lqai_U,(a.Tqa.I_q)-aIqai_q,

(それ以外の反交換関係)-0,

とな り,通常のフェル ミ粒子 と異なった非線形の反交換関係となる.

また n.･q-a.Tqa.･q･
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佐藤 実

演算子aiTの迎動方程式 は :

la.･T,HeJJ】--i∑((1-nt･t)a,･T+a.TlaiTa,･1)∫
+J∑(a.･lalla,･†-aI･Ta.Tla,･1)

∫

-Ilo(1-n.･1)ai一 .

(2.4)

この運動方程式 は非線形の項 を もつ.それを線形化す るために,演算子 aの三個の積の

うち二個の積を平均値で置 き換えるという平均場近似 (mcanrleldapproximation)を行な

う.以下,磁気的な長距離秩序 のなく,均質な状態を考えるとする.磁気的な長距離秩序が

ないので くa,TlajT)-(alla.･†)-くa,TlaiT)-(allajT)-0･また Ll-IBだけを考えているので

(aila.･T)-0.すると残るのは,

afla.･la,･†FS くa,flail)a,･T+(aりa･,･T)all

a.Tlaりa,･lFY くa.･Ta,･1)a.い くa.Tla,･1)aft

ailalla,･T宍- くallaiT)ajl-(a.lla,.T)atTl

a.･Ta,Tla,･1 宍ゴ (aIla,･L)aiT-(aiTa,･l)ail

a,T上a,.la.･T ES (a,Tlaり)a,･T･

(2.5)

キャ リア密度 (1.2)紘,均質な状態を考えているので一つの格子点や代表 して和をとること

がで き,スピンの自由度が二つあることに注意 して :

(allal･1)-喜(1-6)･

(2･5),(2･6)を運動方程式 (2,4)に用いると線形化 した運動方程式を得 ることができる :

la･･T,I I eJJ ] - - ∑ (喜(1･6)i･JK)a,.↑
∫

一対Na.Tl+J¢Nal1-Pa.･T･

(2.6)

(2･7)

ここで

¢≡2(aiTa)･t),

p≡喜(1･6)po･-i∑ (a.Tla,･l)IJ∑ (alla,･↓),
∫ ∫

K ≡くalla,･1),

卯ま超伝導状態を表わすBCSの秩序パラメーターであり,FLは粒子の運動を取 り込んだ化学

ポテ ンシャル,fCは粒子が動 くときに値をもつ局在のパ ラメーターである.
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また演算子 a.!tの線形化 した運動方程式は ;

【a.Tl,Fef函 ∑ (喜(1+6)i.JK)al1
]

-げ NaiT+げ Na)･T-Pa.TlI

(2･8)

§3.SllPel･COllductivity

有効ハ ミル トニアン(2.2)と反交換関係 (2･3)か ら物理的結論を導 くために,Gor'】(ovのグ

リー ン関数法を用 いる.

まず,温度 グ リー ン関数を次のように定義す る :

G(i,T;it,,I)- -くT,al･T(T)a.I,T(Tl))･ (3･1)

F(i,T;i',r')--(TTa,Tl(T)aさ,I(T'))･ (3･2)

ここで Tを温度 (ボルツマン定数 kB-1とす る) として,T,T'は 0と1/Tの間を変化す る

虚時間であ り,T,は Wickの記号である.また坑罪子 は-イゼンベルグ表示

a,･T(丁)-e'FT･1′a.･Te~'JIctf,

である.

グ リー ン関数 (3.1),(3.2)の逆動方程式

一芸G(i,,;i,,Tl)-6(T-T,)St･.･J(1-㈲ )-くT,la･･HT)IIeJJ]a.I,I(T,nI

一芸F(i,T;i17T,)-6(T-T,)Si･･,(1-(n･･TH-くT,la.Tl(T)HeJJ]alTl.(T,)).

に(2.8)を代入 して解 き, さらに k空間へフー リエ変換す る :

G(k,叫 -喜(- )

F(k,iu)-;(1･6)

iw+e(k)-p

(iu)2-E2(k)

A'(k)

(iu)12-E2(k)

e(k)-tを(1･6)i一 旬 ∑ et'k･R･･,･
)

A(k)-i4-J¢∑eik'R ･','･J
β(k)-(E(k)-p)2+IA(k)l2
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ここでE(k)はグリー ン関数 (3･3),(3･4)の極なので励起エネルギーであり,(3･7)より△(k)
はエネルギー ･ギャップということになる.

また G(i,T･,i',T'),F(i,T;i',T')のフー リエ変換は :

G(i,,;i,j)-芸∑ ∑G(k,iw)e"k･R･･･.I-u'- r′''･k u

F'i･T;i'･T''-;s ; F(k･iw'e"k'R･'i･-U'T-''''.

ここでu-(2n+1)7TT(n-0,土1,士2- )であり,kはプ リルアン･ゾーンの波数ベク トル

で, ここでは格子定数 1の 2次元正方格子を考えるとすると (図 3.1):

L･∬-市 犯か ･ky-冴 Iy ここで nc,ny- 0･土1,土2･････土誓･

2汀 2q

また Ri.･Jは格子点 iとi'の相対位置のベク トルで,格子点 i,i'のそれぞれの位置ベク トルを

Ri,Ri′として Ri′-Riである.

ky

′ ヽ
′ ヽ

/ ヽ
′ ヽ

/ . ＼
一く ＼

ノ: ヽ
ノ: ＼

′ ＼
/ ヽ

/ ヽ
′ ヽ

ヽヽ ＼ //
＼ /
＼ /
＼ /

こヽ ′
＼ /
＼ ′
＼ /
＼ ′
ヽ /

図 3.12次元正方格子のプ リルア ン･ゾー ン (週元ゾー ン).

破線 はhalr-rLllcdの場合,実線は Ilalf-fllled以下の場合.

超伝導状態ではふたつの唱子が対を作っている状態なので,励起エネルギーにエネルギー ･

ギャップが存在する.そこでエネルギー･ギャ･yプ△(k)に対する自己無撞着 (selfconsistent)

な式 くギャップ方程式)をみると(AppendixC):
l

A(k)-鴇 色∑ fEo(k,). Jo(k- k,))S& anh等 ･ (3･8)kJ

但 し ;

Eo(k)-i∑eik'R･'j,Jo(k)-J∑eik'R,',.) )
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さらに電子対の対称性について次のような変滑をす る.超伝導電子対はス ピンー惑項 の状

態 にあるとする. この場合 BCS理論のようにs波の対称性 を持 っているよりもd波 の対称

性を持 っている方が,一つの格子点上 に二つの電子が くる確率は小 さ-くなる.ここでは格子

点上 のクーロン斥力 Uが大 きい場合を扱 っているので d披対が有利であるように思われる.

そこで電子対はd披対であるとす る :

△(k)-4(coskc- cosL･y)･ (3･10)

さて,ここでどのよ うな超伝導が得 られるのか超伝導転移温度 Tcとキャ リア密度Sの関係

で調べることにす る.

超伝導転移温度 Tcを電子が対でな くなる温度,つまりエネルギー ･ギャ･yプが消える温度

と定義 して,Tcの様子 を調べる.ギャップ方程式 (3･8)において l△(k)l-0,T- Tcとし

て (3.9)杏,

eo(k)-2i(coskG+cosL･y),Jo(k)-2J(coskG+cosky),

として代人 し,和を積分 にかえて J,IL,Tcを iで規格化す ると(AppendixD):

i-a /

ここで,

dkGdkv
子(coskc-cosky)2

cosk･8- COSky-V

2〝
,cc-

2Tc

(cosks+cosky-I,)
2β｡

(1+6)i 'vc (1+6)i

またキャリア密度 (1･2)は, グ リーン関数の解 (3･3)を用 いると(AppendixE),

諾 - 嘉 FJ_Tq dkDdkytanh

(coskc+cosky- I,)
2β｡

(3.9′)

(3.ll)

(3.12)

(3.13)

(3.7)と(3.8)を J/i-0.1と して数値計算を行ない,SとTcの関係 を調べた.その結果,

図 3･2のように,Sが 0･3-0･4の範囲で超伝導が得 られ,Tc/iはSが 1/3のときに 0.002程

度 の府高値が得 られ ることがわか った.実験で知 られている値か らi-1eVとす ると,Tcが

20Ⅰくの最高値を持つ ことに相当す る.

J/iは0.1でありtanllは-1-1の範囲で変化す るので披積分関数が大 きくなるところが

なければ (3･11)の積分方程式 は成 り立たない. ここではcosk∬- coskyがFLの付近で積分 の

値が発散的に大 きくな り,そのために(3.ll)の積分方程式が成 り立 っている.つまり, この

ギャップ方程式は Jが効 いて成 り立 っていることになる.

これは,超交換相互作用 Jによるスピンの向 きの交換 により電子が対のように振搾 い,こ

の電子の d披対が格子上を伝わって超伝導が得 ら才Lていることになる.
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huh

0 0.1 ー0.2 0.3 0.4 0.5

6

図 3.2キャリア密度SとTJiの関係.

ここで J/i-0.1とした･

§4.DiscllSSion

さて,ここで得 られた超伝導が現実の高温超伝導 と対応 しているのかを比較 したいのだが,

La2_cSrDCu04の場合 x の増加 とともに0の欠損が増加する傾向にあるので,ごの変化がそ

のまま古の変化 となっておらず,図 1.1のような相図をそのまま計算結果 と比較することは

で きない.0の欠損の問願を避 けるためにCuと0をまとめて【Cu-0】と考え,その平均原

子価 pとして CuO2面内のホール浪剰Cu-01pとTcの関係 (図4.1)が調べ られている5).

このホール磯皮〔Cu一〇】Pはキャリア密度Sと対応 しているので図 3･2と図4.1とを比較す る

と,孔 のピークを得 るキャリア密度が計算結果では1/3であるのに対 し現実には0.2付近で

あり,計算結果は発散的な鋭い ビ-クを持っているのに対 し図4.1にはTcの飽和がみられる.

また icの叔高値 も現実の物質の方が高い.

ここでの試論で得 られた械椛はギャップ方程式の発散的な振邦いが重安であった. しか し

現実の高温超伝導のTcの飽和か ら,その機構は発散的な梶邦いではないと思われる.ことか

ら, ここでの試論がそのまま現実の高温超伝導 と対応 しているわけではないようである.

しか し, このように非常に簡単なモデルで も20Ⅰ(桂皮のTcが, しか も摂動の効果で得 ら

れることは興味深い.

また,ここでは平均場近似を用いたがそれがよい近似かどうかはわか らない. しか し平均

場近似を して線形化す ることによって,Gor'kovの方法 と同 じ様な方法で局在性 と遍歴性を

簡単に記述す ることがで きるのは興味深い.この方法ではGor'kovによる金属系の超伝導に

ぉける方法 と(3･3)榊 )において喜(1+岬 ナの違いがある･これによりキャリア密度の依
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0.1 0.2 0.3
tcu-o]'pB

図4.1CuO2面内のホ-ル濃度【Cu-0】PとTcの関係.

A-Sr,Bar,Ca･Ref.5).

存性 として局在性 と遍歴性を得 ることがで きる.

今回はCuのd軌道だけに注目したが,0のp軌道 も含めて考慮 しなければならないのか

もしれない.今後 もさらに発展 させ検討 していく必要があるとおもわれる.
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AppendixA

ciq-TIq,U.･q-TIqT.･Uと定義すると,

n.･q=C.Tqc.･q

-TiqTIq-1-7IqT.･0
-1- Z/.･U,

となるので,

IT-∑∑ i･･,lT･･qTIq'U∑ (1-V･･T)(1-ut･l)一伽∑ ∑ (1-V･･q)I,)q I l o

-∑∑i.･,･(-TIqT,･q)+U∑ (1-U.･T-V.･1+V.･T叫ト po∑ ∑ (1-yiq)
I,)q I Iq

--∑∑l.･,･TJqT,･q+U∑V.･TUi1-(U-po)∑∑ V,･q+(U-ilo)N ･I●)q t 一q

(U-po)をホールの化学ポテンシャルと考えれば (1･1)と同形になる.

AppendixB

HubbardIIamiltonian(1.1)杏

fI-flo+Hmix,

とす る. ここで,

H0--i∑∑((1-n.･-q)C.Tqc,･q(1-n,･J +n.･-qclqc,･qn,･-q)
り q

'UE n･･.n"-FLoE Ec･!qc･･qII I α

IImixニーi∑ ∑((1-n.･-♂)C.Tqc,･qn,･-q+n.･-qcJqc,･q(1-n,I-q))
1) q

変換のパ ラメーターをEとして (B.1)を,

H-Ho+6Hmix,

(B.1)

(B.2)

とす る.ハバー ド･- ミル トニアン(1.1)ではE-1であるが,stl･OngCOrrelationlimitでは

Hmixはほとん どないのでEを小 さいと考えて,カノニカル変換 :

71=e-ieSHeieS ,
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でEの 2次までの近似をす る.その後,Eの 1次の項を0としてIImixを含まないようにSを決

める.(1次の項を 0とす ると2次の項 もflmixを含まないので 1次を 0にす るだけで Hmix
の効果は十分小 さくできる)

7i=e~iES(Ho+eHmix)e''ES

叫 - iES十を(-iES)21(Ho･EIImix)(1+ieS.書くieS)2)

- o･E(HoeilHo,q)･62(ilH-i"Sト 喜【【Ho,S],q)･

Eの 1次の項を0.･
Hmix+ilfTo,S]-0,

とす ると,

HoS-SHo-iHmix.

従 って (B.3)紘,6-1に戻 して,

Tt-Ho･ilHmi ･S]I

(且3)

(8.4)

(且5)

となる｡

ここで (B.5)で【LImix,S]がわかれば,71もわか るので【JTmix,S】を調べる.S行列の IJltB-

UHB間の遷移の行列要素を取 り出せばよいので,射影演算子 Pl,P2を定義する.

Pl-P(i,0)p(i,0)+p(i,l)p(i,0)+p(i,0)p(3',1)+p(i,1)p(3',1),

P2-P(i,2)p(3',0)+p(i,0)p(3',2)+p(i,2)p(i,I)+p(i,1)p(3',2)+p(i,2)p(3',2).

ここで,
p(i,0)-(1-niT)(1-n.･1) ,

p(i,1)-(1-n.･T)nり+niT(1-n.･1),

p(i,2)- n.･ln.･t.

これ らを用 いるとflo,1Tmixは,

IIo-PIHPl+P2IIP2,

Hmix-PIHP2+P2IIP1,

と表わす ことがで きる.交換関係 (B･4)紘,

(PIHPl+P2HP2)S-S(PIHPl+P2HP2)-i(PIHP2+P2HPl).

と書 き換え られる.

PISP2の行列要素を得 るには,(B.6)の左か らPl,右か らP2をかける ;

Pl((PlllPl+P2ITP2)S-S(PIIIPl+P2ItP2))P2-iPl(PllTP2+P2HPl)P2.
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射影涜算子の性質 PIP･2-0,PIPl-Plを用いて,

PIHPIPISP2-PISP2P2HP2-iPllTP2,

ここで (P21TP2),(PllIPl)と平均で置 き換えると,

((P2ITP2)-(PllIPl))PISP2-iPIIIP2.

(P21IP2),(PIHPl)の差はUllBとLI-IBのエネルギーの差 と見なせるので,

(P21TP2)-(PIHPl)-U.

従 って,
n,,n .PIHP2
PISP2- -i

また (B.6)の左か らP2,右か らPlをかけると,同掛 こして P2SPlの行列要素を得る.

hnn .P2IIPl

P2SPl-i

左か らPl,右か らPlをかけると,

PIIIPISPl-PISPIHP1-0,

となるので PISPlの行列要素を得 る :

PISP1-7Pl.

同様 に左か らP2,右か らP2をかけるとP2SP2の行列要素を得る :

P2SP2-TP2 .

ここでTは任意定数である.

これ らより(B.5)は,

71-Ho･;(Pl+P2)lII-ix,S](Pl･P2)

-IIo一言(pIIIP2IIPl-P2I" lIIP2)･

ここで PIHP2HPl,P2HPllTP2はそれぞれ,

PllTP21TPl

-PIHP2P2HPl

-(-i∑∑ (1-n.･-q)C.Tqc,･qn,･-qH-i∑∑nk-,C王,ct,(1- nt-,))

(i.)')q くk,t)T
=-12∑∑ tn,･q(1-n.･-q)(1-n,･q)n,I-q+C.Tqc,･-qc,･qcI_q),

(I',)')q
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P21TPllTP2

-P21IPIPIHP2

=(-i∑∑n.･-qc.!qc,･q(i- n,I-q))(-i∑∑ (1- nL･-,)C王TCt,nt-,)(i,)I)q くk,I)T

--i21∑∑ fc.!qcLqc,･qc,I-q+n.･qn.I-q(1-n,･q)(1-n,･-q)),(1',)')q

となるので (B.7)紘,

･-H.一言∑ ∑ †niq(1- α)(1-n,･q)n,･-q･cITqc･･-qc,･qcI-Q
(t'.i)q

-n.･qni_q(1-n,･q)(1-n,･_q)+C.TqcLqcJ･qc,･_q).

ここで J-筈 と定- I- IIu と審 き換えると･

HtJ--i∑∑ ((1-nl･-q)C,Tqcjq(1-n,･-q)+n.･-qc.Tqc,･qnj-q)(I'.i)q

J一
2
∑∑icJqc.･-qc,･qcI_q+C.TqcLqc,･qc,･-q

bnrHJ.〟〟. +n.･q(1-ni-q)(1-n,･q)n}･-q-niqn.･_q(1-n,･q)(1-n,･-q))

+U∑niTn.･1-Po∑∑C.Tqciq
I I q

とな りHtJハ ミル トニア ン (2･1)を得 る.

AppendixC

エネ ルギー ･ギ ャップ (3.6)よ りギ ャップ方程式 (3.8)を求める.

BCSの秩序パ ラメーター少をグ リー ン関数を用いて書 き換 える.

¢-2くaiTaJ･1)

-2(T,a.･T(T)a,･1(T+0+))

--2Ft(i,';i,T+0+)

--2芸∑∑Ft(k,項 {k･R･･j-u(,- 0+''
k u

--2芸∑∑妄(ト ∂)ku
A(k)

(-iw)2-E2(k)

;(1-6)E e･'k･R･･jA(k)E
k u
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ここでu=(2n+1)汀Tを代入 して,

-妄(1-6)∑el'k･R･･jA(k)∑
k Il

ここで差諾2+(2n-1)2一石 tanll号 を用いて･

7T

(2n +1)2∬2T2+E2(k)

誌 (1･6)E e".R･.j# tanh%k
となるので△(k)は,

A(k)-品(1･6)∑fi∑ eik'.R･･,.十J∑è(k'-k'･R･･j)等 tanh等k')I i
これに(3.9)を用いると,ギャップ方程式 (3,8)

･(k)-真宗 ∑ (eo(k,)･Jo(k-k,))等 tanh堅型2r ●kJ

を得 る.

AppendixD

ギャップ方程式 (3.8)に(3.5),(3.6),(3.7),(3･9)を代入する.ここでは㍍Jを小 さいと考えて,

e(k)-喜(1･6)∑elM ･･j∫

とす ると,

A(k,-a(1･6,;[{Eo(k,,･Jo(k'-k"

×
A(k̀)

[(i(1+6)eo(k')-pl2-IA(k')I2]i

×tanll[(i(1+8)Eo(k')-p)2-1△(k')l2】竜
2T

これに (3.9'),(3.ll)を代入 して,
妄;I--㌫ fqJT
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換 え る.

4(coskc- cosky)-

里謡 /_TJTdkcdky[
(2i(cos嶋+cos乾)+2J(cos(鶴-kc)+cos(ki-k,)))

4(cosk上 coskL)

[((1+6)i(coskt+coski)-p)2-FQ(coski-cosh;)[2]与

xtanh

さらに (3･12)

[((1+6)i(cos境+coski)-p)2-tQ(coski-coski)l2]!
27'

I/= ,cc-2FL ^ 2Tc

(1十6)l 'yc (1+ 6)i '

を用 いると,(3.ll)

1- 這 /_TJ TdkDdky
を得 る.

子(cosk･8-cosL･y)2-
cosLIc-COSky-Z,

AppendixE

(n.･q)をグ.リー ン関数で書 き換える.

(niq)-(a,TqaI･q)

-(T,a,!q(')a,･q('+0+))
--2G(i,T;i',T')

--2指針1-6'

(coskc + cosky- y)

2β｡

iw+e(k)-p
(-iu)2-E2(k)eI'k･Rり

妄(1i6)∑ et'k･R･･,A(iu･E(k)-p)∑k u

-品 (1.6)∑ eik･R･･jk

従ってキャリア密度 (1.2)

iw+E(k)-p

E(k)

6-1一志∑∑(nl･q),Iq

- 30 5 -
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は,

6-ト 妄∑∑品(1+6)∑eik･R.･jIq k

で あーり, AppendixD と同様 に計算すると(3･13)

1-26 1
~47r2 dkcdky tank

iw+E(k)-FL
β(k)tanh讐

(cosk･∬ +cosky- I,)

2β｡

を得 る.
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