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強相関絶縁体の-電子状態密度におけるインコヒーレント成分

の優勢

物質構造科学研究所 富田 憲一､那須 杢一郎

-電子グリーン関数のスペクトル表示 (状態密度)を通して､強いクーロン相互作

用によって絶縁体となっている系 (強相関絶縁系)の電子状態について調べる｡通常､

状態密度は､-電子的な状態を反映するコヒーレント成分と､他の素励起との結合状

態を反映したインコヒーレント成分からなっている｡従来のバンド理論では､状態密

度を支配しているのはコヒーレント成分であり､インコヒーレント成分はサイ芋バン

ドを形成するに過ぎない､と考えられて来た｡

∴ところが､銅酸化物のような強相関絶縁系では事情が大きく異なっており､角度分

解光電子分光の実験からは､leV 近い幅を持った､broadなど-クしか得られてい

ない【1,2】｡しかも､エネルギー解像度の著しい向上にもかかわらず､このピークには

目立った内部構造は見えない｡つまり､この系では､コヒーレント成分とインコヒー

レント成分を分離することは非常に難しいと言わざるを得ない｡このことは､強相関

系の電子状態に､どの程度バンド的な成分が残っているのか､と言う問いに明確な解

答が与えられない原因になっている｡本研究会では､強相関絶縁系の状態密度は､ほ

とんどインコヒーレント成分から構成されてお

り､コヒーレント成分は､わずかしか残ってい

ないことを示す【3】｡
弓コ

この系の(逆)光電子分光スペクトルが､上述 ぎ

のように broadな単一ピークの構造になるの

は､強相関系に特有のエネルギーギャップの無

い素励起､マグノンが､正孔(電子)と結合する

為であると考えられる｡図laに模式図を示す｡

今､電子がバンドの底に入ったとする｡この電

子は､クーロン相互作用の電子相関効果によっ

て他の状態に散乱されるであろう｡この際､ス 声

ピンや運動量を保存するためマグノンを生成す ぶ

る｡こうしたマグノンを含む散乱された電子が､

インコヒーレント成分を形成する｡マグノンに

ギャップがなければ､ zero-magnon(コヒーレ

ント)成分と､multi-magnon (インコヒーレ

ント)成分が重畳する為､両成分を区別するこ

とができなくなる｡一方､図 1ものようにマグ
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､図1 コヒーレント成分とインコヒー

レント成分の分離に関する模式図
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ノ ンにギ ャ ップが あれ ば､ コ ヒー レン ト成分 とイ ンコ ヒー レン ト成 分 は分 離 す る はず

で あ る｡ さ らに､ このマ グ ノ ンのギ ャ ップ を小 さ く した とき､ コ ヒー レン ト成 分 が ど

う振 る舞 うか を調 べ る ことによ って ､ マ グ ノ ンにギ ャ ップ が な い 時 コ ヒー レ ン ト成 分

が どの程 度 残 るか を見 積 もる こと もで き るで あ ろ う｡

そ こで以 下 の よ うに､ 1/2-以ledのハ バ ー ドモ デ ル に site-diagonal な staggered

potentialA を加 えたハ ミル トニ ア ン

H --1 = (aloaFq･aJoalo)･UEnlanEP･AE(-1)I(nla-nlP)
<I.ll>q I i

に対 して 状態 密度 の計算 を行 った ｡ こ の A の効 果 に よ って ､ マ グ ノ ン には 2A の人 工

的 な ギ ャ ップが 生 じる｡以 下 に紹 介 す る の は ､ 2次 元 1/2一五u ed の 系 (N=8×8)で ､

U/t=6,t=0.5 の時 の結 果 で あ る｡ 計 算 手 法 に つ い て の 詳 細 は 割 愛 す るが ､経 路 積 分 形

式 の量子 モ ンテ カ ル ロ法 を 使 っ て グ リー ン関 数 を 計 算 して お り､ 電 子 相 関 の効 果 はす

ベ て含 まれ て い る 【恥

図 2に ､ い くつ か の A に対 す る 状 態 密 度 を

示 す ｡ こ の 図 で は ､ 比 較 的 シ ャー プ な ど- ク

の エ ネ ル ギ ー 位 置 が ゼ ロ に来 る よ う に ､ 横 軸

を シ フ トして い る ｡ シ フ トした エ ネ ル ギ ー は

Ecpで 示 して あ る ｡ 横 軸 の 下 に あ る矢 印 は対

応 す る Hartree-Fock解 の エ ネ ル ギ ー レベ ル

を 示 して い る ｡ A が 大 き な 時 に は (図 2a)

シ ャ ー プ な ど- ク が 一 つ あ る だ け で ､そ の ピー

ク位 置 は 対 応 す る Hartree-Fockの エネルギー

レ ベ ル と 良 く一 致 して い る ｡ した が っ て ､これ

は コ ヒー レ ン トピ ー ク で あ る と考 え られ る ｡図

2b-d か ら ､ A を 小 さ く して い く と コ ヒ ー レ ン

トピー クの強 度 は 弱 く な り､イ ンコ ヒ - レ ン ト

成分が成長 して い く様子 がわか る｡こう した A

依 存 性 を 考 え る と A=0 で の 状 態 密 度 (図 2e)

は ､ほ とん どイ ン コ ヒー レ ン ト成 分 か ら構 成 さ

れて いる と思われ る｡

こ の 点 を さ らに明確 にす るため に､定量的

な 解 析 を 行 った｡ ここで は､ コ ヒー レン ト成

分 は 8 -関 数 で 記 述 し､ イ ンコ ヒー レン ト成 分

は 結 合 エ ネ ル ギ ー の 高 い側 に幅 を持 った非対

称 Le re n tz ia n で 記 述 で き る と仮定 した｡有 限

サ イ ズ ､ 有 限 温 度 の 効 果 に よ る b ro adeningは
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図2 いくつかのDに対する-電子

グリーン関数のスペクトル表示



｢強結合超伝導 -pseudogapを中心として-｣

Gaussianでconvoluteすることによって表現する｡

図 3aに実際の状態密度 (黒丸)と上述の方法で再現した状態密度 (実線)を比較

する｡両者は良く合致していることが見て取れる｡この解析によって状態密度をコヒ

-レント成分 (波線)とインコヒーレント成分 (点線)

3もにコヒーレント成分の重みの のA依存性を示す｡

横軸は､おおよそ､全ギャップに対する staggered

potentialの占める割合である｡この結果からA-0の

極限(普通のハバードモデルに対応)で､コヒーレント

成分は､高々2%弱の重みしか持たないことが分かる｡

つまり､インコヒーレント成分が状態密度に支配的な

寄与をしているのである｡ (全く同様な結果が､一次

元系に対しても得られている｡)

以上の結果から､実験で観測される(逆)光電子スペ

クトルのピークは､このインコヒーレント成分から構

成されており､-電子的状態を反映しているものでは

ないと考えられる｡またこのインコヒーレント成分は

ギャップの無い素励起マグノンが正孔 (電子)と緒合

する事に起因している｡

とに分けることができる｡図
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図3 コヒーレント､インコヒーレ

ント成分の分離(a)とコヒーレント成

分の重み(Z)のA依存性(ら)
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