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スピントリプレット超伝導Sr2Ru04の理論

1 序論

1986年の高温超伝導の発見以来､この発現機構を解明するために､関連物

質についての研究が盛んに行われてきた｡今までに発見されている高温超伝

導体は､銅(Cu)を含んでいるが､銅以外の元素を用いて､類似の超伝導体を

作ることも､並行して試みられてきた｡そして､1994年に前野ら何 により､
Sr2Ru04の超伝導が発見された｡Sr2Ru04のトリプレット超伝導については､

いくつもの解説がある[2,3,4,5】｡また､高温超伝導のことまで含めた固体の

電子論の教科書として､斯波[6】が参考になる｡
このSr2Ru04は､銅酸化物の高温超伝導体であるLa2_xSrxCu04と同じ層

状ベロブスカイト構造をしているが､銅(cu)を含んでいない｡高温超伝導体

では､伝導面はCuO2面であるが､Sr2Ru04では､RuO面が担っている｡この

ことが銅酸化物とSr2Ru04の物性の違いに影響しているもの､と考えられる｡

Cuの電子配置は3dlO4slである｡銅酸化物の高温超伝導体において､CuO2

面ではCuイオンは+2価をとり､3d9となる｡0イオンは-2価をとる｡つま
り､Cu2十は3d軌道に9個の電子を含む｡固体中では､結晶場により5重に縮

退した3dyt道の縮退が解ける｡結果､dx2_y2軌道が最もエネルギーが高い軌

道となるoCu2十は､dx2-y2軌道を一つの電子が占有し､スピン圭を持つoこの
ため､銅酸化物の高温超伝導体では､電子間の反強磁性的相互作用が支配的に

なっている｡ La2Cu04では､ハイゼンベルグモデルで記述できる反強磁性相が

安定になる｡反強磁性相にホールをドープすることによって､高い転移温度を

持つ超伝導が現れた､と考えられており､現在も様々な研究が行われている｡

一方､sr2Ru04では､Ruイオンは+4価をとり､0イオンは-2価をとる｡

Ruの電子配置は4d75Sであるため､Ru4十は4d4となり4d軌道に4個の電子

を含む｡結晶場によって､縮退は一部解け､Ru4+イオンは縮退の残った4dyz､

4dzェ軌道と､それらとほとんど縮退している4dxy軌道に4個の電子を含んだ

状態になる｡よって､スピン揺らぎが重要となり､トリプレット(triplet)超伝

導が実現している､と考えられる｡Sr2Ru04の超伝導転移温度Tcは1.5Kと低
いが､通常の超伝導とは違う性質を持つものとして､理論の面からも､実験の

面からも活発に研究されている｡

この物質は､類似の化合物srRu03が強磁性体であることや､電子の有効質

量が､液体3Heと同じように強磁性的スピン揺らぎ (パラマグノン)によって､

重くなっていると考えられたことなどから､当初からトリプレット超伝導体の

可能性が指摘されていた[71｡

そして､核磁気共鳴(NuclearMagneticResounance:NMR)のナイトシフト

(KniglltShift)回や､スピン分極した中性子を用いた弾性中性子散乱実験(neu-

tronscatteringexperiment)【9]で得られるスピン帯磁率xO(q-0,LJ-0)が､

磁場を伝導面に平行に加えた場合､Tcの前後で変化しないことから､トリプ
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焼山 まゆみ

レット超伝導であることが明らかになった｡もしシングレット(singlet)超伝導

であれば､クーパー対は全スピンS=0の対であるから､磁場をどの方向にか

けてもT→0での帯磁率はOとなるはずである｡しかし､Sr2Ru04では､Tc
以下でも帯磁率がoとならない磁場の方向があるということは､スピン帯磁率

が異方性を持っていることにはかならず､トリプレット超伝導であるという証

拠といえる｡伝導面に平行な磁場でスピン帯磁率がTc前後で変化しないこと

から､dベクトルがZ方向 (伝導面に垂直な方向)を向いていることが結論さ

れる｡ここで､dベクトルは､スピントリプレット超伝導のオーダーパラメ一

タで,

･ckαC-kβ,αβ- (i(d (k,･J ,J y ,αβ- (~dxdI idy dxl zidy ) (1 ･1)

で与えられる【10,11]｡

この物質以外には､3Heの超流動【10]とUPt3【121で､トリプレット超伝導で

あることが確認されている｡そのほかにも､UGe2【13】やURhGe国 ､擬 1次

元有機導体(TMTSF)2PF6【15]もトリプレット超伝導ではないか､ということ

で研究が進められている｡従来の超伝導体はもちろん､同じ構造をしている銅

酸化物の高温超伝導体でも､シングレット超伝導体であるため､Sr2Ru04は従

来の超伝導体と異なった発現機構を持つものとして､注目を集めている｡

さらに､ミューオンスピン緩和率(muonSpinRela･Xation‥〃SR)の実験 [16]

から､超伝導状態で､時間反転対称性(time-reversa･lsymmetry)を破ることも

指摘されている｡この実験は､磁気モーメントの方向が揃った正に帯電した

ミューオンを､Sr2Ru04の単結晶に打ち込み､超伝導体内部にできた微弱な磁

場によって､ミューオンの磁気モーメントの方向が変化する性質を利用して､

局所内部磁場を観測するものである｡その結果､Tc以下で自発的内部磁場が
生じていることが分かり､時間反転対称性の破れが指摘されたのである｡

また､核磁気緩和率771や､比熱C【17ト熱伝導度[18ト 超書波吸収[19]の
温度依存性が､低温で温度Tのべき乗に比例することから､フェルミ面のエ

ネルギーギャップにラインノードがある､と考えられている｡これらのことか

ら､Sr2Ru04のオーダーパラメータを決めることは､トリプレット超伝導のメ

カニズムを知る手がかりの一つになる､と考えることができる｡

最初Sr2Ru04の超伝導のオーダーパラメータは､3Heの類推から､kT+iky
という形をしているのではないか､という考えもあった【20,21,22]｡しかし､

Sr2Ru04のフェルミ面はZ方向に開いた円筒形なので､エネルギーギャップが

有限になり､この形のオーダTパラメータではラインノードを持つことはな

いoまたf波の状態を考えて､オーダーパラメータが(kx+iky)(k…-k冨)のよ
うな対称性を持っているとすると､ラインノードの存在と時間反転対称性の破

れは説明することができる｡しかし､この状態はた.T- ikyとD4hで同じ対称性
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を持つので､(kx+iky)(k三一k孟)というオーダーパラメータには､kx-ikyの
形をした項が混ざってくることが考えられ､ラインノードが消失する可能性が

大きい｡

もし､何らかの理由で､(kx+iky)(k芝-kZ)のようなオーダーパラメータが実
現していたとすると､kx-士kyの方向にラインノードが存在するはずである｡

つまり､磁場をx-y面内で回転させて熱伝導度を測定すると､4回対称性が期

待される､ということである｡実際､井躍らによって測定が行われたが､結果

は予想されたものよりずっと小さな4回対称性しか示さなかった[23】｡ここで
現れた小さな4回対称性は､フェルミ面の形が4回対称性を持っていることに

よる上部臨界磁場HC2の角度依存性から説明できるものであり､ラインノード

による4回対称性ではない､と考えられる｡同じ実験の熱伝導度の磁場強度依

存性から､ラインノードが存在することは明らかなので､これらの結果は､ラ

インノードがフェルミ面に対して､垂直ではなく水平に入っている【24ト とい
うことを支持する結果となっている｡

しかし､ラインノー ド･オーダーパラメータの詳細については､実際には

はっきりとした結論は出ていない｡比熱などのバルクの測定では､ラインノー

ドの有無は分かるが､どこに入っているかなどの情報は得られない｡一方､中

性子散乱実験から得られる動的スピン帯磁率x(q,LJ)からは､ラインノードの
詳細が分かる､と考えられている｡超伝導状態での動的スピン帯磁率の結果が

与えられれば､理論の結果と比較することにより､オーダーパラメータを決定

することができるであろう｡

またこの物質は化学的に安定しており､高純度の単結晶を作ることができ

る｡そして､重い電子系のU化合物などに比べ､電子構造が比較的単純であ

る｡そのため､この物質については多く研究されており､今後のトリプレット

超伝導のメカニズムを知る有用な物質だと考えられている｡

既に､スピントリプレット超伝導の動的スピン帯磁率を計算し､中性子散乱

によりラインノードの詳細な情報が得られる可能性について､論文として発表

している【25]｡

2 Sr2Ru04の構造とフェルミ面

Sr2Ru04の構造図を図1に示す｡層状ベロブスカイト構造で､Ru原子と0

原子が同一平面状にあり､このRtlO平面が伝導面である｡Sr2R1104のフェル

ミ面は､ド･ハースーファン･アルフェン効果の実験 [26]などから､擬2次元

円筒形をしていることが分かっている｡またそのフェルミ面はα面､β面､7

面と名づけられた3枚の面から成り､それぞれが､別々のエネルギーギャップ

を持っている､と考えられている｡これはバンド計算の結果とも矛盾しない｡
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図 1‥Sr2Ru04の構造図[2]

今までにSr2Ru04の超伝導について､多く理論計算がなされているので､そ

れを紹介しておく｡

ZhitomirskyとRice[27]は､3枚のフェルミ面をα､β面と7面の二つに分け､
interbandproximityeffectを取り入れて､比熱の温度依存性などを計算してい

る.彼らは､7面を白次元的バンドとし､activebandでfullenergygapを持

つ､と考え､α､β面を1次元的バンドとして､passivebandで水平ラインノー

ドが現れる､としている｡

一方NomuraとYamadaは､2次元3バンドハバードモデル(two-dimentional

three-bandHubbardmodel)を相互作用の3次摂動まで取り入れて研究し､ト
リプレット超伝導は主に2次元バンドで安定化される､という結果を得た｡彼

らはまた､βバンドに垂直ノードが入ることによる比熱の温度依存性も計算し

た【28,29】｡

SatoとKohmoto【31]は､反強磁性的(AF)揺らぎが異方的な牢きに､スピン
トリプレット超伝導が擬1次元的なα､βバンドで起こることを指摘している｡

KuwabaraとOgata[32】も同様に､異方性の強いAF揺らぎが支配的なときに､
トリプレット超伝導が出現することを示した｡彼らは､垂直ラインノードを想

定している｡またTakimoto[331は､弱結合の縮退したハミルトニアンを用い

て､on-siteの相互作用と､別の軌道の相互作用を強くしていき､Sr2Ru04に

おいてどのようなときにトリプレットが好まれるか計算した｡

このように多くの研究がなされているが､ラインノードがフェルミ面に対し
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スピントリプレット超伝導Sr2Ru04の理論

てどのように入っているか､~またどの面に入っているか､については､議論の

渦中であり､まだ詳しいことは分かっていない｡しかしこれが分かることで､

トリプレット超伝導のメカニズムの解明の糸口になると考えられている｡比熱

やNMRなどのバルクの測定では､ラインノードの位置の詳細までは分からな

いが､中性子散乱などで見られる動的スピン帯磁率の虚部からは､詳しいこと

が分かるのではないか､と期待されている｡帯磁率の詳しいことについては､

後の章で議論する｡

我々は､Zhitomirskyらと同様に､Sr2Ru04では水平ラインノードが実現し

ていると考え､研究を進めた｡もし､酸素のp打軌道と､ルテニウムのdxz軌

道からできるエネルギーバンドと､p汀軌道とdyz軌道からできるエネルギーバ

ンドのミキシングを考慮に入れると､αバンドとβバンドを得る｡しかし､そ

のミキシングが無視できるほど小さいならば､それらは2つの1次元バンドを

作る｡一方､ルテニウムのdry軌道と酸素のp汀軌道によって作られる7面は2
次元的である｡

よって､上記のことを考慮し､ミキシングを無視して､エネルギー分散を以

下のように置いた｡

Elk - -2tlCOS(akx)+Eol (2･1)

C2k - -2tlCOS(aky)+Eol (2･2)

E3k - -2t3(cos(akx)+cos(aky))-4t′cos(akx)cos(aky)+Eo3 (2･3)

この近似は実験で見えているフェルミ面をよく再現している､と考えることが

できる｡これによるフェルミ面は図2に示す｡この運動エネルギーを用いて､

3.0

2.0

ヒ

i 1･0

0.0

-1.0

/( ＼ /′一一＼

｢ l Z

HQ.iF

-1,0 0.0 1.0 2.0 3.0

k./7t

図2:近似したフェルミ面
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3 比熱

3.1 比熟

まず比熱の式を導出する｡今は､フェルミ面を2つのバンドに分けた状態を

考えているので､2バンド状態の比熱について記述する【34]｡そのときのエン
トロピーSは

S--2∑((1-I(Eek))ln(1-f(Eek))+f(Eek)lnf(Eek)) (3･1)
ek

と表すことができる｡ここで､eは異なったバンドを表している｡また､Eek
はそれぞれのバンドの全エネルギーで､Eek-
エントロピーを使って､以下のように書ける｡

Ee2k+1△ekl2である｡比熱 は

C-揺

よって､2バンドの場合の比熱は式 (3.1)を使って､

C ニ ー271∑
k,∫

-27｢∑
k,e

-2r∑
k,e

-2r∑
k,e

-2∑Eek
k,l

df(Eek)

d71

と書ける｡また､

β -

d

三拝

を使って､式 (3.3)を書き直すと､

C - 2∑ Eek
k,A

df(Eek)
dr

-2kBβ2∑ Eek
k,e

i-f(Eek)
1 eEek/T+1

eEek/T+i eEek/T

df(Eek)
dβ

-906-
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スピントリプレット超伝導Sr2Ru04の理論

df(Eek)a(PEek)

缶~thd(βEek) ∂β
1af(Eek)
aEek

-2kBβ2∑Eek

-2kBβ2∑ Eek右k,e

-2kBβ∑
k,e

-2毎 β∑
k,e

一芸∑

af(Eek)
∂Eek

af(Eek)
∂量 k

2てー∂f(Eek)

T缶 ∂Eek
2 eEek/T

∑

(Eek･P% )

(Ee2k ･;0% )

(Ee2k+去β欝

(Ee2k-& % )

(Ee2k一 芸撃 )
旨 T2(eEek/T+ 1)2＼JJek 2 ∂T

(3.4)

となる｡この式の△k,eに次に求めるトリプレット状態のオーダーパラメータ

を入れることで､比熱の温度依存性が計算できる｡

3.2 オーダーパラメータ

Sr2R1104のハミルトニアンは､以下のように置いた｡

71 - 710+V(k,k′)

- ∑ EekC三kgCekJ
ek(丁

- gll∑∑((sinkxsin乾+sinkysink;)
kk/qJ/

･ (cLqcLk｡JC-k′αJ′Ck′｡q′+ CとβJCl_kβJC-k′βoJCk′βJ′))

I913冨 妄 (sinkxsin箸 cos讐 cos箸 +sinkycos号 sin讐 cos箸)

･ (cLJCl_kTJC-k′αJ′Ck′αJ,+ cLJCL kTJC-k′PJ′Ck,PJ′

+ Cと′αg′cT_k′αJ′C-kTJCk,q+ Cと′βO,cT_k′βoJC-kTqCkTJ) (3･5)

ここで､Eekは電子の運動エネルギー､ C皇Tk)J(e-α,β,7)は各バンドの消滅 (坐

成)演算子である｡gllは､1次元バンド(cl/､β)の電子間引力のパラメータで､

g13は､1次元バンドと2次元バンド(7)間のクーパーペアの飛び移り(hopping)
の項を表すパラメータである｡.

シングレット超伝導の場合には､

βk

CとαT - cos箸 αLT･ sin す α -k↓

-907-
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C-kα↓- COS等α-k↓-Sin等αと↑ (3･7)

というボゴリュ-ボフ変換でハミルトニアンが対角化される｡スピントリプ

レットの場合も､ボゴリュ-ボフ変換を少し拡張する必要があるが､同様に対

角化することができる｡ユニタリ状態と呼ばれる状態 (トリプ レットオーダー

パラメータがユニタリ行列の定数倍で表される状態)のときは比較的簡単であ

り､dベクトルがZ成分しか持たない場合には､シングレットの場合とほとん

ど同様にボゴリュ-ボフ変換を行うことができる｡ここでαはαバンドの生

成消滅演算子であり､βバンド､7バンドのときにはそれぞれ､β､Tという生

成消滅演算子を用いる｡このボゴリュ-ボフ変換を実行し､ハミルトニアンを

対角化する｡

そうして得られた2つのオーダーパラメータは以下の式の解として得られ

る｡∂1は1次元バンドのオーダーパラメータ､∂3は2次元バンドのオーダーパ

ラメータである｡

61- gll∑ 61k

63- g13∑ 61

tanh(* )
2Elk

ta･nh(馨 )
{ 1 2Elk

sin2kx+g13 ∑ 63k

sin2転

2E3k

このオーダーパラメータの導出はシングレットのときにはShulら【34]によって

なされており､Zhitomirsky-Rice[27]が使用しているものと同様である｡ただ
し､どちらの場合も､フェルミ面上の状態密度は一定としているが､ここでの

計算はそのような近似は用いず､波数kについての和を数値的に行う｡最近､

Nagamatsul35】らにより発見された超伝導MgB2でも､2種類の超伝導ギャッ

プが存在することが分かってきている[36]｡エネルギーギャップの大きさI△ekl
は､

△1k-△2k - 61(sinkx+isinky)

△3k - ∂3
(sin%

kx〈〈(kycos-I +iCOS
2 2

(3･10)

%sin%)cosi (3･11,

である｡ここでは2次元バンドのエネルギーギャップにラインノードが入って

いる｡これは､あとで述べるスピン帯磁率のCa.seAと同じものである｡

3.3 計算結果

第3.2節で計算したオーダーパラメータを使い､式 (3.4)をもとに､Sr2Ru04

の比熱の温度依存性を計算した｡α､β面と7面とで値 (パラメータ)を分け､
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kについて和をとる方法である｡運動エネルギーは式 (2.1)､(2.2)､(2.3)を

使った｡パラメータtlなどの具体的な値は表1のとおりである｡比熱とオー

ダーパラメータの温度依存性の計算結果は図3､4に示す｡パラメータ911､913

を図に示されている値 (911-0.38､g13-0.265)に選ぶと､実験結果[17]をよ
く再現する結果が得られた｡また､表1のパラメータは以下の全ての計算で同

じ値である｡

次にgllが2次元バンドに働く引力のパラメータとし､ラインノードが1次

元バンドにある場合についても､比熱の計算を行った｡このときのオーダーパ

ラメータは以下の式の解として得られる｡

61 - 913= 63
k

63 -gll∑ 63
k

tanh(%)
2E3k

tanh(%)
2E3k

sin2kx

sin2kx+g13∑61
k 2Elk

Alk - A2k-61(S.ini cos祈 icosi sin%)cosi
△3k - 63(sinkx+ Lsinky)

)ヽ213/t

これは先ほどと違い､次章で述べるスピン帯磁率のCaseCにあたる｡同様に

比熱とオーダーパラメータの温度依存性の計算結果を図 (5)､(6)に示す｡

2つの結果を比べてみると､ラインノードが1次元バンドにある場合と､2

次元バンドにある場合とで比熱の温度依存性に大差はないことが分かる｡よっ

て､比熱の温度依存性だけからは､ラインノードの詳細は分からないであろ

う｡しかし､次に述べる動的スピン帯磁率からは､分かるものと期待される｡

4 帯磁率

第2章で述べたように､比熱やNMRの実験からSr2Ru04のフェルミ面のエ

ネルギーギャップにラインノードが存在することは､分かっているが､その詳細

については､それらの実験では明らかにすることはできない｡これは､第3.3章

Col,Eo3 tl t3 i/

Elk)E2k 0.24 0.31 - -

E3k ー0.48 - 0.44 0.14

表 1:計算に使用したパラメータ
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2.0

1.5

を 1.0
O

O.5

0.0

gll=0.38

gl3=0.265 - calcUlation

0.0 0.5 1.0 1.5

丁汀 ｡

図 3:2次元バンドにラインノー

ドがある場合の比熱の温度依存性

gll=0.35

g13=0.60 - calcuJation

0.5 1.0 1.5

T汀 ｡

図 5:1次元バンドにラインノー

ドがある場合の比熱の温度依存性

0.0060

0.0050

0.0040

< 0.0030

0.0020

0,0010

0.0000

- αβ

~一一一γ--~ - 一 一 一 一 一 一 一ヽヽヽヽヽヽヽヽヽヽ

0.0000 0.0010 0.0020 0.0030 0.0040

T

図 4:2次元バンドにラインノー

ドがある場合のオーダーパラメー

タの温度依存性

く】

0.010

0.008

0.006

0.004

0.002

0.000

一一一一一一一一ヽ
ヽヽヽ αβ
ヽ

ヽ ---ヽ ーγ

ヽヽヽヽヽヽヽ

I

ヽ

I

l

0.0000 0.0020 0.0040 0.0060

丁

図 6:1次元バンドにラインノー

ドがある場合のオーダーパラメー

タの温度依存性

の計算結果からも明らかである｡しかし､中性子散乱実験では､動的スピン帯

磁率の虚部が得られ[37トそこから超伝導のオーダーパラメータの詳細が分か
るものと考えられている｡この章では､オーダーパラメータの具体的な形をい

くつかのケースについて考え､動的スピン帯磁率x(q,LJ)を計算した｡この結
果を実験結果などと比較することにより､フェルミ面にラインノードがどのよ

うに入っているか､が分かるのではないか､と考えられる｡

4.1 形式化

動的スピン帯磁率の計算は､いくつかの理論によって研究され､具体的な式

が得られている｡スピントリプレットに拡張された､BCS理論のペア相互作
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用以外の相互作用のない場合の帯磁率xPJ(q,iLJm)は以下のとおりであるo

xYj(q,iw-)--1T∑Tr(die(k,iEn)a,a(k･q,iEn･iu-)) (4･1)n,k

ここで､LJm-2m7TTとEn-(2n+1)7TTは松原振動数(mとnは整数)で､品ノヽ
とG(k,len)はそれぞれ､スピンとグリーン関数の4×4の南部表現である｡具
体的な形は以下に書く｡ まず品はパウリ行列O-i(i-I,y,I)を使って､

･i- (J.iJyJOigy)
1㌢ dtI1ヂ gyJLJy

と書ける｡pi(i- al,y,I)は､以下のように定義される｡

二
.～
b

Jβ.

二つレらmJ
〟
.

こ.～b二β.

＼J.-

)

当

り

･仰
｡

｡
.

〟

･
-

0
.が
O
.
紺

.が

o

同い
膚
相川u

i

M

i
Z

R

G(k,len)-
(

a(k,len) F(k,len)
Fl(k,iEn)-G(-k,-iEn)

a(k,len)は､

(4.2)

(4.3)

(4.4)

(4･5)

(4･6)

である｡2×2行列のグリーン関数G(k,len)と異常グリーン関数F(k,len)は､

Gα,β(k,T)- -(T,ak｡(T)afkβ(0)) (4･7)

Fcw(k,T)- (TTakα(7-)a-kβ(0)) (4･8)

のフーリエ成分である｡

オーダーパラメータは､△αβ(k)-i((d(k)･C')Jy)αβとして､dベクトルで与
えられる｡つまり､

(AA:T,淀',AAIllg,)-(~dx'kd'Z('k,idy'k'dx(kfzlki'dy(k,) (4･9)
と書くことができる｡我々は､ユニタリー状態d*(k)×d(k)-0のみを考え
る｡このとき､

Gαβ(k,den)-

Faβ(k,len)

6αβ(len+Ek)
E?,+E孟+ld(k)l2
△αβ(k)

E芙+E孟+ld(k)[2
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である｡式 (4.1)で､nの和を実行し､r→ +0で､iLJm→ LJ+irと解析接
続をすると､

xPj'q-'-去α完 ,J諦 β′
･∑〈C霊,)ββ′(k,q)D(~)(k,q,u)(I(Ek′)｣ (Ek))
k

+cta,)｡β′(k,q)D(I)(k,q,LJ)(1-f(Ek,)弓 (Ek))〉(4･12)
となる｡k′-k+qである｡第一項は､準粒子の散乱による寄与で､第二項は､

ペアを壊すことによる寄与である｡ここで､Ci,ia.,)ββ′は､超苫波吸収や核磁気緩
和率などを記述する時に出てくる､コヒーレンス因子と同じような形をしてい

る｡D(士)とともに､異体的な形を以下に示す｡具体的な計算は､Appendix.A
に記しておく｡

C禁,,)ββ′(k,q)

D(士)(k,q,LJ)

士6ap′6Q･′P.6ap6α,pEkEk,-Re(△:･β(k)△α′β′(k′))
2 2EkEk,
1 1

Ek士Ek′+LJ+iIlIEk士Ek,-LJ-iI'

(4･13)

(4.14)

また､実験で示されているようにdベクトルはZ軸に平行にとる｡そのように

dベクトルを選ぶと､i≠jのときはxP1-0となり､

x?i(q,u)-三吉〈ei'{'(k,q)D｡ (k,q)(f(Ek,)-f(Ek))
+ ei(i-)(k,q)D(I)(k,q)(1-f(Ek,)-f(Ek))〉

となる｡ここで､eiiのそれぞれの方向における異体的な形は､

6.!≡)(k,q)- q吉)(k,q)-eii)(k,q)

1.EkEk′-Re(d;(k)dz(k'))

eiき)(k,q)

2 2EkEk,

1.EkEk′+Re(d;(k)dz(k′))
2 2EkEk,

(4.15)

となる｡

式 (4.15)の形は､コヒーレンス因子(禦 )の形により､+一方向と､zz方

向では形が違うことが分かる｡また､(禦)の異方性は､dの積の符号によるこ

とが分かる｡つまり､動的スピン帯磁率xPi(q,LU)は､dベクトルの符号により

形を変えるので､逆にxPi(q,LJ)を計算することによって､dベクトルの符号､
つまりラインノードの位置が分かる､と考えることができる｡
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また､RPAを取り入れた動的スピン帯磁率xij(q,LJ)は､相互作用をUとし､
以下のようになる｡

xij(q,LJ)-
xPj(q,LJ)

1-UxPj(q,LJ)
(4･18)

この章では､いくつかのケースのオーダーパラメータについて､動的スピン

帯磁率の虚部を計算して､そのコヒーレンスピークの出現の違いを比較した｡

4.2 計算結果

エネルギー分散は､比熱の計算のときに使ったものと同じものを用いる｡パ

ラメータも同じにする｡k′-k+qで､フェルミ面がネストしているときに

は､qがネスティングベクトルQに等しいとき､ImxYJ(q,LJ)の値が大きくな
るので､今回qは､ネスティングベクトルQに限定する｡ノーマル状態の帯

磁率は､

f(Ek)-f(Ek′)

'､11Ull11d'1＼▲'I L{Ek′-Ek-LJ - ir

である｡f(E)はフェルミ分布関数である｡また虚部は､

xon｡,m｡..(q,LJ)-∑ (4.19)

ImxOn.,ma.(q,LJ)-∑(f(Ek)-f(Ek′))･7T6(Ek,-Ek-LJ) (4･20)
k

と書ける｡完全にネスティングしている場合､Ek′ニ ーEkなので､以下のよう
になる｡

Ⅰ-xE.rmal(Q,u)- /dEkN(Ek)(I(Ek)｣ (-Ek))W6(-2Ek-W)

- /dEkN(Ek)(-1.2f(Ek))打6(2Ek･W)

芸N(一芸)(-1･2f(-冒))

芸N(-冒)(-1･2(1-f(Ek)))

言Nト芸)(ト 2f(;))

ここで状態密度一定として､N(-LJ/2),YN(0)とすると､

Ⅰ-xOn｡rmal(Q,'u)-芸N(0)(ト 2f(;))

となる｡

- 9 13 -
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4.2.1 CaseA

まず､caseAとして､以下の形のオーダーパラメータを考える｡

dlz(k)- △ 1Sinakx

d2Z(k)- i△ 1Sinaky

akx. ckz
+i｡｡sT sln空 )｡｡sT2 2 2 2′ 2d3Z(k)=△3(sin-I COS空包

(II.･.,I
(一ヽ (4･25)

これは､1次元バンドにはラインノードがなく､2次元バンドにラインノード

がある､とするオーダーパラメータである｡ xzzの虚部は式 (4.15)を使って､

Imx2Z(Q,LJ)
EE/+Re(d*d′)
(1)

x 7T(f(E)-f(E'))ee′+Re(d*d′)
(1)′

x 7T(i-f(E)-f(E'))]

(1)((1)′) - 三土

(6(E-E′-LJ)-6(E-E′+LJ))

6(E+E'+LJ))

(4･26)

である｡簡単のため､k′の添え字があるものについては､添え字を省略し､右

肩に′をつけた｡ここで､(1)と(1)′の部分を先に計算することにする｡normal

な場合と同様に完全ネスティングを考えると､E'--Eで､dは1次元のオー

ダーパラメータを考えて､

,.､′ ′ . ､′､ 1.Eel+Re(d*d′)
2 2EE/

1 . -と2-△ 2
一士
2 2E2

l
一2
1

一
2

二

二

士
-(E2+△2)
2E2

士(-去)
(4･27)

となる｡よって､(1)は0になり､(1)′は1となる｡また､有限温度でのフェル

ミ分布関数の計算は､

1-f(E)-f(E')- 1-2f(E)
2

eE/T+1
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eE/2T-e-E/2T
eE/2T+e-E/2T

- tanh芸
となる｡この結果を使い､式 (4.26)を書きなおすと､

Ⅰ-x2Z(Q,u)- 芸妄ta･nh芸(6(2E-u)-6(2E･W))
芸/dEN(E)(6(2
-♂(2E2+△2･W))
芸/dEN(i)tanh芸

tanh芸

7｢

-tanh;4
LLI

LJ2-(2A)2

sgn(LJ)

(;)2-A 2))

(4･28)

sgn(LJ)

sgn(LJ)

(4･29)

となる｡ ∂関数の定義などを使って､この式変形を行った｡ここで､状態密度

一定とすると､N(x)-N(-I),a,N(0)なので､整理して書くと､

Imx2Z(Q,W)- 芸N(0)

LJ

LJ2-(2A)2tanh芸sgn(W) (4･30)

となる｡これは､LJ/2≧△のときのみ成り立つ｡それ以外では0である｡

つぎにxOト を考える｡このときにxOトの虚部は､

Imxl_(Q,LJ) EE/-Re(d*d′)
(2)

- 915 -
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x 7r(I(E)-f(E'))

･(去Eel-Re(d*d′)
(2)′

× 7T(1-f(E)-f(E′))]

(6(E+E′-LJ)-6(E+E′+LJ))

(4･31)

xzzと同様に､先に(2)と(2)′の部分を計算すると､(2)はd2/E2になり､(2)′

はE2/E2になることが分かる｡しかし､(2)のほうの項は､完全ネスティング

を考えてE′-Eとすると､Oになる｡よって考えるべき項は､(2)′のほうの
項のみである｡もう-度書きなおすと､

I-xo･-(Q,W,-芸妄孟tanh芸(6(2E-W,-6(2E･u))
/dEN(E)gtanh芸(6(2E-W)-6(2E･u))
I .川 ,ハ E2VE2+△2. . E

2E 2T

×

7r
2

(7T

/dEN(E)去 tanh芸

LJ2-(2△)2
2 2LJ

xzzと同様に､状態密度一定として

Imxl-(Q,u)-芸
LJ2-(2A)2
LJ

､て竺)-A-)

sgn(LJ)

sgn(LJ)

sgn(LJ)

(4･32)

tanh芸 N(0)sgn(W) (4･33)

となる｡これも成り立つのは､LJ/2≧△のときだけである｡これらをまとめ

て書くと､以下のようになる｡

Imx2Z(Q,LJ)-

ImxO._(Q,LJ)-

′
-1

′l

0

号Ⅳ(0)
LAJ

Juョ-(2△)2L'ull▲▲4T
tanll曇

0

芸N(0)遥 ≡亘空 tan順W

一916-
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以上の結果をまとめたものを図7に示す.また式 (4.18)によりT-0.0001(eV)､

U-0.175(eV)として､RPA近似したものを図8に示す｡

⊥ xz,(a,0)
----x._(Q,O)
-一一一一 xnwma,(0,0))

′一′′′′∫I∫∫ ′′一一一一一一一一一一一一′
′
′

0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0

(I)/A

図7:Ca.seAの帯磁率 :1次元バ

ンドにラインノードがある場合

xzz(0,O)

/------x._(0,O)■■■-.→一一■一一一~~~′′
′

0.000 0.002 0,004

o(eV)

図 8:CaseAの帯磁率 :U

O･175(eV)

4.2.2 CaseB

CaSeBのオーダーパラメータは以下のように置いた｡

dlz(k)- △1Sinakxcosckz

d2Z(k)- i△ 1Sinakycosckz

これは､CaseAと異なり､1次元バンドにラインノードがあるとするオーダー

パラメータである｡x(Q,LJ)について､CaseAのときと同様に計算を進める｡
また1次元バンドにラインノードがあるので､CaseAと違い､ネスティング

ベクトルQz依存性が出てくるので注意する｡

(i)Q2-0のとき このときにはd(k′)ニーd(k)となり､E'-一首､E′-Eな
ので､有限温度でのx2Zの虚部は以下のようになる｡

Ⅰ-xOzz(Q,u)- 芸冒 tanh芸 (6(2E-u)-6(2E･W))
7｢

ラ/dEN(i)F浩tanh芸 (6(2E-u)-6(2E･W))
ここで､kzの積分はWと△の関係によって変わってくるので､注意する｡ま

ず､箭 ≦1のときは､

Imx2Z(Q,W)
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芸/dEN(E)Fq砦tanh芸
(;)2-△2cos2kz

;tanhSr"LJ2-(2A)2cos2kz
(;)2-A2cos2k
芸N(0)tanh芸工dkz
去N(0)tanh芸工dkz
- N(0)tanh芸 1%dkz

▲

sgn(LJ)

(4.38)

ここで､k2-7r-0として変数変換を実行し､第一種完全楕円積分K(m･)

K (-,)- /.i

d∂

Ji二 m si云2~o
(4.39)

を使って書きなおすことができ､

Ⅰ-x2Z(Q,u)- N(0,K((誓)2)ta･nh芸 (4･40)

となる｡

次に､2△/W>_1のときを考える｡このとき式 (4.38)のkz積分は､平方根
の中が正の部分のみ実行しなければならない｡式 (4.38)は

I-x2Z(Q,u)-N(0)tanhu.idkz

である｡ここで､coskz-xとおいて､変数変換を行う｡

I-x2Z(Q,W)-N(0)tanh芸 /.1-
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この式で､2△/u≧1なので､積分は√ の中が正になる部分の範囲のみにお
いて､行わなければいけない｡よって積分範囲が変わり､

I-x2Z(Q,u)-N(0)ta･nh芸 /.義
dこr

i-(管)2x2
(4･43)

となる｡これは､第一種不完全楕円積分F(4,lm)

F(～ -Lsin¢
dt
仰 … 2

と見比べて､結果的に

Ⅰ-x2Z(Q,W,-N(0,F(arcsin(芸),(2)2)tanh芸
(4.44)

(4.45)

となる｡

次にImxO._(Q,LJ)について考える｡

Ⅰ-xO･-(QっW,-●三吉 芸 (6(2E-W)-6(2E+U,,tanh芸 (4･46)

これも､kzの満たす範囲が限られるので､LJと△との関係に注意しなければ

いけないoまず､背 く1のときには､

ImxO._(Q,LJ)

芸/dEN(E)Fqdkzftanh芸

･(6(E
+♂
(

E+
(冒)2-△2cos2kz
(;)2-A2cos2kz

- 去N(0)tanh左上dkz
･(o)tanh芸L%dkz

sgn(LJ)

1-(2)2cos2kz

となる｡ここで､kz- 7T-0とおいて､変数変換を行うと､

(4.47)

I-xo.I(Q,W)-N(0)tanh芸詳dO
- 919 -

1-(誓)2sin20 (4.48)
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(ii)Qz-7T/2のとき この場合はT-0で計算する｡このときは､E'--Eだ

が､d′≠dで､d′-△cos(kz+昔)ニー△sinkzとなる｡よって､E≠E′であ
り､以下のようになる｡

E =

EI =

E2+△ cos2kz (4･57)

E2+ △ sin2kz (4.58)

また､このためImxzz-Imxト となるoこの点を考慮して､Imx2Z(._)(Q,LJ)
を考える｡簡単のために､状態密度は一定として積分の外に出しておく｡

Imx2Z(Q,LJ)- ImxO._(Q,LJ)

2 rq
dkz

ち言iL,ILi-
-E2+Re(d;d2)
2EE/
田
町■
飢
u

×7T(6(E+E′+W)+6(E+E′-LJ))dE
E2-△ 2coskzsinkz
2EE/

-△ 2coskzsinkz

lEoL(E十E′)

EE′+i.2-△2coskzsinkz

lEol(E+E′)

ここで､EoはE+E′士LJ-0のEについての解であり､以下のようになる｡

(4.59)

また､たZの積分を行う際に､coskzsinkzの項は､0になるので､先に落として

おく｡ またE+E′-LJである｡以上のことを考慮して､x(Q,LJ)の計算を続
ける｡

I-x2Z(Q,u)- N(0)/.普 i.2+ △2cos2kz i.2+△2sin2kz

･(o)品 L%dkz

- N(0)/.%dkz

- N(0)L%dkz

lEorLJ
u4-△2LL)2

LJ4+ △4cos22kz- 2△2LU2
LJ2- A2

(LJ2-A2)2-A4sin22kz

l
△4

1-て訂 云喜平Sin22kz

-921-
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ここで､LJ<△のときにはkzの積分範囲はなく､値はOである｡一方､LJ≧J豆△

のときには､第一種完全楕円積分〝(m)が使えて､

Imx2Z(Q,LJ)-K
△4
(LJ2-A2)2) (4･61)

となる｡また､それ以外のとき(△≦LJ<＼乃△)には､sin20-tとおいて変
数変換を実行する｡

I-x2Z(Q,W)-N(0)L¢dt
1 1

(4･62)

ここで､積分の上限¢は¢-掌 である｡この形は第一種不完全楕円積分

F(bJm)を使うことができるので､

Imx2Z(Q,LJ)-N(0)F
(
arcsin(

u2-△2､ △4

A2 /I(LJ2-A2)2

と書ける｡よって､以上の結果をまとめると､

Imx2Z(Q,LJ)-ImxO._(Q,LJ)

i

0

N(0)F(arcsin((芸)2-1)
〟(((LA'/A)2-i)2

((LJ/A)2-1)2

) (4･63)

LJ<A

) △≦LJ<J5△ (4･64)
LJ≧､乃△

となる｡

(iii)Qz-7Tのとき このときには､d(k′)-d(k)となり､ちょうどQz-0の

ときのxO+_とx2Zが逆転する形となる｡よって､

Imx2Z(Q,LJ)-
ImxO._(Q,LJ)-

′ー
′--
i

EqEqE"｣■H
u

Cid00nⅦ■MulfluⅣⅣ 管)2)tan蟻 回 ≧2△
誓Ĉsli,nl(華)I(2)2)tan蟻 !空 2̂?(4.65)1/.I

/し(ダE<Ru罰川一〇〇(′しⅣⅣ
2a)
･j
㈲n｡lSCra
し"Jl■lmHu
2sf
3
tanh# )tan蟻 ‡:;;22三(4･66)

となる｡

以上の結果をまとめたものが､図9にある｡

またCaseAと同じパラメータを用い､RPA近似したものを図10に示す｡
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′′■一~~~~~ー′′

Qz=7t I
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0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0
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図 9:1次元バンドにラインノー

ドがある場合

5

0

5

0

1

1

0

0

トく1.0
≡
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1.0
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0.0

Ql=0
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--x._(Q,O)

Qz=7T .
′′/､､､一一_′
′′

0.000 0.002 0.0 0 4

山(eV)

図 10:CaseBの帯磁率'.U=
0･175(eV)

4.2.3 CaseC

casecとして､オーダーパラメータを以下のように置いた｡

dlz(k)-d2z(k)

- A l(sin% cos牛 icos% sin% )cos% (4･67,

これは､CaseBと同じように1次元バンドにラインノードが入っているが､

cos智の依存性で入っている｡ このときのx(Q,LJ)の虚部は､前述の2つの
ケースと違って､簡単な楕円積分等で表すことができないので､kの和をとり､

数値的に計算した｡△ 1-0.001(eV)､r-0.0001(eV)､r-0･0001(eV)とし
ている｡結果を図11に示し､RPA近似したものを図12に示す｡

0.6

0.4

0.2

0.0

eN O･4
a 0.2

0.0

0.4

0.2

0.0

0.000 0.001 0.002 0.003

(o(el′)

図 11:Ca.seCの帯磁率:1次元バ

ンドにラインノードがある場合
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5 考察

Sr2Ru04は､スピントリプレット超伝導という従来の超伝導とは違った性

質を持つものとして､注目されている｡しかし､そのオーダーパラメータや発

現機構の詳細については､いくつもの議論があり､確定的なものは得られてい

ない｡

今回は､いくつかのオーダーパラメータについてのSr2Ru04の比熱Cの温

度依存性と､動的スピン帯磁率x(q,LJ)のLJ依存性について計算した｡これら

の計算は､オーダーパラメータの詳細を知る手がかりになる､と考えられる｡

比熱については2つのオーダーパラメータを想定して､温度依存性を計算し

た｡結果､オーダーパラメータによってその温度依存性が大きく変化する､と

いうことはなかった｡つまり､比熱の温度依存性のみからはオーダーパラメー

タの詳細は分からないと言える｡

一方､動的スピン帯磁率では､3つのケースのオーダーパラメータについて

LL)依存性を計算した｡その結果､オーダーパラメータの違いにより帯磁率に変

化が現れた｡この軌的スピン帯磁率は､非弾性中性子散乱の実験などから得ら

れることが分かっている｡しかし､現段階での非弾性中性子散乱の実験では､

超伝導状態になったときの電子状態の変化を測定するまでの解像度は得られて

いない【38,39]｡今後､超伝導状態における非弾性中性子散乱の実験結果が得
られれば､今回の理論の結果と比較することにより､オーダーパラメータが決

定できるであろう､と期待される｡
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A Appendix.A

bここでは､式 (4.12)式 (4.13)､(4.14)の導出を示す｡まず､式 (4.12)

を行列表示で書く｡

x?i(q,iu-)- 一芸芸 Tr((".iJygOigy)(FGT'(kk,,iiEEnn',_諾 E_n%?En))
o･3
0
(

4
(

G7:JOiJiin.ium, F(k.q,len.ium)
Fl(k+q,iEn+ium)-G(-k-q,-len-iLJm

一貫∑Trn,k((
JiG cTiF
JyCTiJyFI -cTyJiJye
O-iG'cTjF'
cryJ3'cTyF′I-o･yJjJye′

一 芸≡Tr2(JiGJjG'･JiFgyJjJyF'†
+ C,ycriJyFIJ'F′+C'yJic,yeJyJ3-Jye7)

一芸妄Tr2'JiGJjG′一giFTJjF'7- giFtJjF'･TJieTJje7)
一芸≡αa;p′(Jta,Ga,β壷 ,Gb,a -qt･α′FQ･,PJb,pFSp,
一元,αFp*α′J昌β′F;,α+gt,α否Q･′β0･昌′βG′β′α)

一芸芸｡昆 ′J諦 β′
･(Gα′βGb′α-Fa,β′電 IFp*｡Fb,α′十百αβ′百β｡′)

(A.1)

簡単のため､2式目以降は引数の表記を省いている｡ここで､

G′(orF')- G(orF)(k+q,ie,.+iLJm)

否 - G(-k,-iEn)

である｡またTr2は2行2列のトレースを表す記号として用いている｡なお､

4式目から5式目への変形は､4式目の2項目でβ- β′､3項目でcI,- α′､4

項目でα- α′,β‥ β′としている｡またGの定義より

Gαβ(-k,iEn)- Gαβ(k,len)

Gαβ(k,len)- Gpα(k,iEn)

- 925 -
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を使うと､4項目は

∑Gβ′α(-k,-len)Gα′β(-k-q,-len-iLJm)
n,k

- ∑ Gα′β(k′,iEn′)Gβ′α(k′+q,iEn′+iLJm)
n',k'

(A.4)

となって､1項目のGの積と同じになる｡また､ここでは-k-q-k′､-(En+

LJm,)-En,とおいている｡次にFは､

FQ･β(k,len)ニ ーFQ･β(-k,len)
- Faβ(k､-iEn)

- Fpα(k,len)

であるので､2項目を考えると､

-∑Fa,β′(k,len)Fa*β(k+q,len+iLJm)
rz,k

- ∑Fn,β′トk′-q,-iEn′-iLJm)Fa*β(-k/,-len,,)
rz/,k/

-∑FOTβ(k,len)Fa,β′(k+q,len+iLJm)
n,k

(A･5)

となる｡最後の式変形はGのときと同じように､-k-q-k′､-(En十LJm)-En,
とおいている｡また､3項目は

-∑Fp'α(k,len)Fp′α′(k+q,len+iLJm)
n,k

-∑Fa*β(k,iEn)Fdβ′(k+q,len+iLJm) (A･6)
n,k

となり､2項目と同じになる｡

以上をまとめると,

xYj'q,iwか 一芸≡αQ;p′g諦 β′{Gα′β(k,len,Gp,α(k+q,len･iu-)

- FQTp(k,len)FQ･,P,(k+q,len+iLJm)) (A･7)

となる｡

ここから､それぞれの項について､計算をしていく｡ まずはじめに､Gの積

の項について考える｡

一芸芸αa;p,J諦 β′Gα′β'k,iEn)Gβ,a(kIq,len･iw-I,
-926-
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I舌∑∑Jとα′Jbp′
rz･,kαα′ββ′

T (iEn+Ek)(len+m+Ek+q)
(E孟+EZ)(Ea+m+Ek+q)

一芸α昆 ′n=星 亨 qi･a,Jbp,

(X)

-EnEn+m,+EkEk+q+i(EnEk+q+En+mEk)

(E孟+EZ)(Ea'm+E孟+q)

∑ ∂α′β∂β′α
αα/ββ/

)?～(frJ
〟.Aw左
∑

k
X

0-1･α′O-bp,1
2 27Ti

I(I+iLJm.)+EkEk+q

∂α′β∂β′α

∂α′β∂β′α

2ケん
( +EE)(-(I+iLJm)2+E孟+｡)

(A･8)

ここで､3式目から4式目では､分子のiがかかった部分はnの和で消えるの

で､落としてある｡この経路積分において､特異点はZ-Ek,-Ek,Ek+｡-
iLJm,-Ek+｡-iLJmの4つである｡簡単のため､Ek-E､Ek十q-E'､Ek- E,
Ek十q-E′とおいて､留数定理を使うと､

(xoの第一項) - ∑ 6Q･′β6p′Q
αα/ββ′

+f(-E)

JA,α′crbβ′
(-1)∑
k

-E(-E+iLJm)+ee′

-2E((E-iLJTn)2-E'2)

+f(E'-iLJm) (E′-iLJm)E′+ee′
((EL ilo,n)2-E2)2E/

+ f(-E′-iLJm)

となる｡ここで､

E(E+ill,m)+Eel

2E((E+iLJm)2-E'2)

(E′+iLJm)E′+Eel
((E'+iLJm)2IE2)(-2E')

f(E′-iLJm)-f(E′)

f(-E)-llf(E)

なので､上式は

(xoの第一項) - ∑ 6n･,06β′α
Qα′βP′

× ∑
k
f(E)

E(E+iLJm)+Eel
2E(E-E′+iLJm)(E+E′+iLJm)

+ (llf(E))

+ f(E')

E(E-iLJm.)+Eel

-2E(E-E'-iLJm)(E+E'-iLJm.)

(E′-iLJm)E′+ee′

2(E/-E-iLJm)(E'+E-iLJm)E'
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+ (1-f(E'))
(E′+iLJm)E′+ee′

- 2 (E ′ - E + ill)m )(E ′ + E + iu m )E '
(A･10)

となる｡口 内の計算を進めていく｡ 以下より簡単のため､f(E)-f､f(E′)一
子′としている｡

E(E+ilo,n)
E +E'+iLJm

l

E+E'+iLJm

E+E'-ill)m

E+E'-iLJm

l

E+E'-iLJm

E+E'+ill)m

l
+

1

4

+

E+E'+iLJm

J

E+E'+ill)m

J′

E+E'-iLJm

-ノー

E -E'+iLJm

E-E/+wm

2EI2(E+iLJm)

2E･2E/

ill)m IE-E'-iLJm

E-E′-iLJm

l

E(E-iLJm,)

-2E･2(E-ium)

(-2E)(-2E')

E'(E/-iLJm)

-(EIE'+iLJm)

-(E-E′+iLJm)
1

-(E-E'-iLJm)

-(E-E'-iLJm)

2E'･2(E'-iLJm)
ff'

2E′(-2E)〉
+(1-∫)

E/(E'+iLJm)

(-2E')･2(E'+iLJm)

BiBr

(-2E/)(-2E)

f . -(1-I )
E-E′+iLJm IE+E′-iLJm

-J′ -(1-J′)
E-E'+iLJm 1E+E'+iLJm

E+E'+iLJm.E-E'+iLJm.
i-f . -(1-I)
E+E′-iLJm-E-E′-iLJm
-J′ -J′

E+E'-iLJm IE-E'+iLJm
l一子′ 1-J′
E+E′+iLJm IE-E′-ill)m

ノーJ′ rl+∫+1-J′

E-E′+iLJm EIE′-iLJm

I-(1-f′) .-(1-f)+f′
E+E′+iLJm ■E+E′-iwm
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I-j'/
E-E'+iLJm

-(1-f)+(1-f′)
E-E/-iLJm

-f+(1-f'). 1-f-f'
E+E'+ill)m IE+E'-iLJm
1 1

4L＼E-E'+iLJm -E-E′-iLJm
1 1

E+E′+ill),n -E+E′-ill)m
1 1

E-E′+iLJm ■E-E'-iLJm
1 1

E+E'+ilo,n IE+E'-ill)m,
1 1

E-E′+iLJm IE-E′-iLJm
1 1

E+E'+iLJm IE+E'-ilo,n

(ノーγ)

1.Ef'

よって､1,PJ(q,iLJm)の第一項GGからくる寄与は､

(i,0の第一項) - 去α昆′6a,p6β′αJ諦 β′

+l一2
同
tu
L∑
k
X

l一2ィ川トト旧旧柑u+

(A･13)

(A･14)

I-f-f')(A･15)

E′-irLJm.

E+E'+iLJmIE+E'-ill)m

となる｡

また､xP,･(q,iLJm)の第2項のFFからの寄与は､

(xoの第2項)-言≡αa;p本 ,Jbp,
△ニβ(k) △α′β′(k+q)
E孟+E孟(En+e)2+(Ek+q)2

)(f'-I)

)(1一一司
(A･16)

(A･17)

であり､これは第一項を計算したときの､EE′の部分と同じになる｡よって､こ

こで計算してきたxPj(q,iLJm)をまとめて書くと､

x?j'q,iw-)- 去α昆 ′JA,a,qbβ′

xs l(* ･
6α′β6β,αEE'-△芸β△乙′β′
2EEl
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1 1

E-E′+iwm IE-E′-iLJm)(f'-f)

6α′β6p′α 6α′β6β′αEE'-△芸β△'a,β′2 2EE/
)(ト ト 司

(A･18)

となり､式 (4.12)となる｡そしてiLJm→LJ+irと解析接続すると､式 (4.13)､

(4.14)も導出できる｡
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