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Abstract

ハバード･モデルの密度応答関数をダイヤグラム法で計算する｡風船型グラフを連鎖したものの総和を

とる伝統的な乱雑位相近似 (RPA)は､ハバー ド相互作用 Uが波数に依存しないために梯子型グラフから

の補正をうけることによって､むしろproperなRPAに修正される｡つぎの段階の近似としてmaXimally

crosseddiagramsの総和からの寄与がある｡この場合､2種類のタイプからのスピン平行な粒子対のグラフ

が相殺して､残りのスピン反平行な粒子対伝播関数から構成されるチャンネルは超伝導不安定性に導かない｡

しかし､このグラフを連鎖したものの総和はシンダレットな粒子対形成の不安定性に導く可能性がある｡

§1.緒論

銅酸化物高温超伝導体 (CuO2超伝導体)は掛 目関電子系と考えられる｡ ドーピングなどによってキャ

リアが生ずる前の超伝導体の母体 (例えばLa2CuO4)は実験的にK2NiF4型の反強磁性絶縁体であること､

C1102超伝導体の転移温度Tcが電子-フォノン相互作用によるものに較べて異常に高いこと､常伝導相におけ

る諸物性の異常なことなどがその理由であろう｡

狭いバンドの強相関電子系を記述する-ミルトニアンとして

H-∑Ti,･alqa,･q+U∑niTnil
iJ,U も (1)

がある.これはWami er表示で書かれたもので､a,TqなどはサイトRilこおけるスピン巾 -I,1または

+,-)の電子の生成演算子など､niq-aIqaiqは電子数の演算子､TijEまtransferintegral,Uはサイト

内クーロン反発力ポテンシャルである｡この相互作用は､金属強磁性の問題に接触型のクーロン反発として

Slaterなどによって昔から採用されたものであるが､HubbaTdが一連の仕事を精力的に行って以来ハバー

ド･モデルと呼ばれている｡1)

大きいUの極限において超交掛 目互作用 J∑ Si･SJ･,J-ITl2/U,が(1)から導かれる.そして､
これが反強磁性絶縁体を吉誠 するハミルトニアンとなる｡CuO2超伝導体を記述するために､ドーピングや酸

素欠損などによって生じたキャリアが空いたサイトを渡り歩くとしてi-Jモデル2)が提案された.言わば超強

相関モデルであるが､これが真相をっいているかどうか現時点では不明である｡

著者は数年前からCuO2超伝導体を対象としながら､(1)の相互作用に基づいて､i)ハバー ド･モデル

における超伝導不安定性の議論､ii)常伝導状態での電気伝導度､動的帯磁率の計算を試みてきた｡3)これま
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での計算は､相互作用をこの論文のものと同等な電荷およびスピンの揺らぎの2次形式に変形してストラトノ

ヴィッチ･-バード変換による汎関数積分法を即 ､､電荷とスピンの揺らぎの項を別々に評価するというもの

で､そのcrosseffectsを完全に無視した.以降においては､(1)の全相互作用に基づいてハバード系の諸性

質の計算と議論を試みたい ｡

まず､(1)はつぎのように変形される｡

〟-∬o+∬1

Ho-∑Ti,･alqajq
I'J',q

U
H1---4≡∑(1+3qq')a.TqaITq,aiq･aiqIqlql

そしてWannier表示からBloch表示
f

akq-Nll/2E aiqeik'R･'I

に移れば

Ho-∑ Ekaとqahq
k,q

H1-号∑∑(1･3qq')atqat,U,ak,-qq,ak仲
k,k',qq,q'

(1′)

(2)

となる.Ekはエネルギーバンドのスペクトルである.Hlの第1､第2項はそれぞれ電荷の揺らぎおよびスピ

ンの揺らぎの相互作用に対応する｡電荷およびスピンの揺らぎの項へのこの分離の仕方によって相互作用が見

かけ上引力的になっていることに注意しよう｡

この論文ではまず､密度応答関数をダイヤグラム法で計算し､ハバード系に対する正当(proper)な乱雑

掛 目近似(RPA)を導く｡そして､そのつぎの段階の近似から超伝導不安定性の存否を議論する｡4)諸物性の

計算は次稿以降においてなされよう｡

§2.密度応答関数

密度応答関数Q(q,u)は

Q(q,u)-(ih)-1dieiu'<lnq(i),n_q]> (3)

とかかれる.ここに､<･･･>は温度T-1/kBβにおける熱平衡アンサンブル平均､【A,LB]-AB-BA
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である｡遅延グリーン関数

GR(nq(i),n-q)-(ih)-lo(i)<lnq(i),n-q]>

を導入すれば､Q(q,u)はそのフーリエ変換

Q(q,LJ)- dieiutGR(nq(i),n_q)

で与えられる.したがって､Q(q,W)は温度グリーン関数

Q(q,u)- -<Tnq(u)n-q>

β

Q(q,iuL)-去/dueiyLuQ(q,u)-β

のフーリエ変換

(4)

(6)

(7)

を解析接続(iL,I-u+i6,6-+0)すれば得られる015) ここに､胡(-ii/h)&ま虚時間変数､TはWick
のtimeorderingoperator,I,I-227T/β(Pは整数)は松原周波数である.温度グリーン関数Q(q,u)は

相互作用表示で

Q(q,u)-∑∑<TS(β)akq(u)ak. qq (u)a主,U,ak･_qq･>0 /<S(β)>oた,k'U,q'

S(P)-Texpl- duHl(u)]

とかかれる｡5-(β)の摂動展開からlinkeddiagramexpansiontheorem

β ♂

Q(q,u)---か 諜 /dul-･/dun
れ=O o o

･∑∑<THl(ul)-Hl(un)aL_(u)ak.qq(u)at,U,ak･-qq･>hinked (8)

k,k'U,o''

が導かれる｡6)

-394-



ハバード･モデルにおける密度の揺らぎ -超伝導不安定性は存在するか?-

まず,第0次の項はフーリエ変換をとって

Q(0)(q,iyL)-2β11∑∑GO(A+q,i(un+vL))GO(A,ion)
n A

≡ 12xo(q,iuL)

I(Ek+q)-I(Ek)

㌃ Ek+q-ek- WL
xo(q,iuL)--∑

GO(A,ion)- 〉 uTl=
1 (2n+1)〟
ion-Ek' ー-'○ β

とかかれる｡ここで､

(9)

(10)

は0次の1電子グリーン関数で､1本の電子線のグラフに描かれる｡そして､(9)は風船型のグラフ(第1図)

で表わされる.すなわち､それは(9)の2本の電子線 (粒子･空孔)を両端で結び､n,k,Uに関しての和を

とることを意味する.そして､これは-2xoの寄与を与える.

1次の項はつぎの第2図のグラフ等である｡相互作用が2本の電子線にまたがる図(A),(b)を問題にし

よう｡(C),(d)のような1電子グリーン関数の自己エネルギーへの補正を問題にすることは別の機会に行う｡

(a)の寄与は(12xo)9(-2xo),(a)の寄与は(-2xo)(一g)(14xo)であって､両者は同じオーダーの大き

さ(この場合は異符号)である.このことはサイト内反発力ポテンシャルUが波数に依存しないために起こる

ことである｡

2次以上の項は(a)型 (風船型の連鎖)､(b)壁 (梯子型)､およびそれらの混合図形から成り､これら

は各次数においてすべて同じオーダーの大きさをもつことに注意しよう｡その他の形のグラフからの寄与は小

さい｡

=＼
第1図 Q(o'(q･lTe)

二二二 三
('a･) (b) (C)

第2図 1次のグラフ
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§3.properなRPA

伝統的なRPAQTRAD(q,iz,I)はつぎの第3図のような風船型図形の連鎖の総和によって与えられる.

QTRAD(q,iz,I)-(-2xo)+(12xo)9(-2xo)

+(-2xo)9(12xo)9(12xo)+-
2xo(q,ivL)

1一覧xo(q,ivL)
(ll)

となる｡

これに対して､先に注意したように､梯子型およびそれと風船型との混合図形がそれぞれ対応する次数に

おいて同じオーダーの大きさの寄与を与え､符号に応じて手捗する｡従って､propeTなRPAとしてはこれ

らすべての図形を考慮し､総和しなければならない.これを系統的に行うにはつぎのようにす叫ゴよい.

まず､1つの風船型図形の中に梯子を埋め込んだものの総和QL(q,ivL) (第4図)

QL(q,iz,I)=(-2xo)+(-2xo)(-9)(-4xo)

+(-2xo)(-9)(-4xo)(-9)(-4xo)+･I･
2xo_(q,iz,I)

1十等xo(q,ivL)
(12)

をとる.そして､properなRPAはこの梯子型を繰り込んだ風船型図形QL(q,iuL)の連鎖の総和 (第5図)

○ + oLIC>+O ･o LLl +
第3図 伝統的なRPA QTRAD(q･1U2)

① -く:) +くD +

第4図 QL(q･1㌦)

① ･ く‰ + 筆 ‰ 十

第5図 properな RPA QRPA(q･.UA)
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QRPA(q,iL,I)-QL+QLgQL+QLgQLgQL+･･･
2xo(q,iL,I)

1+翫 o(q,iuL)
(13)

によって与えられる｡

通常の電子ガスの誘電的性質は主としてクーロン相互作用の長距離成分によって支配される｡しかし､ハ

バード･モデルではこの長里離 相関は全く無視されている.そこで､ハバード系の誘電率を定義するために外

部電荷との相互作用も接触型のVS(r)U/2Nを仮定すれば､縦波の誘電率E(q,W)は

前 -1･品 Q(q･u)
1

となる｡(13)を(14)に代入すれば､propeTなRPAにおける誘電率

ERPA(q,W)-1･芸xo(q,W)
が得られる｡これに対して､(ll)を(14)に代入したものは

ETRAD(q,W)-1+
U xo(q,W)

N 1- 等xo(q,LU)

(14)

(15)

(16 )

を与える｡

§4.粒子対形成の不安定性

properなRPAに導く図形のつぎの段階で考慮されるべきものとして第6図のmaximallycrossed

diagramsQcROS(q,iL,I)が考えられる.第6図のグラフの間で相当する次数ごとにスピン平行な粒子対の

部分の相殺が起こり､その総和は

くGSt;3,'l:･') 十 十 十

+ OくD十 0),,くD+ a,,i-lD +

第 6図 maximally cros sed diagrams Qc ROS(q･1㌔ )
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QcROS(q,ivL)-9∑β~2∑∑(1-3qq)k,k'n,n'q
xGPq(k+q)GOO(k)A(k+k/)GO_q(k')Gold(k'-q) (17)

△(〟)-
19(1-3qq)H(K)

1+9(1-3qq)H(R')

H(K)-∑β-1∑GOq(kl)GO_q(K-kl)
kl nl

(18)

(19)

となる｡ここで､4次元記法k-(A,ion)を用いた｡また､K-k+k/はスピン反平行な粒子対(singlet

pair)の垂心運動量である｡(17),(18)の粒子一粒子チャンネル△(〟)を構成する(19)の粒子対伝播関数

H(K),K-(K,in)､は

H(K)-Ik

とかかれ､〟-0の粒子対に対して

I(ek)+I(eK_A)-1
if1-Ek-EKIk

H(0)-～DologB

(20)

(20′)

と評価される｡ここに､Doはフェルミ準位におけるスピンあたりの状態密度､hLL70はcutofrェネルギ-､

7-1.78である.9--U/2N<0に注意すれば､(20),(201)より(18)の分母が0になる条件

1-29H(0)-0

が満たされることはない｡すなわち､第6図に示された近似の範囲ではシングレットな粒子対形成の不安定性

は存在しない｡

つぎに､QcROS(q,iz,I)のグラフの連鎖の総和QR(q,ivL)を考えよう(第7図)0

ニ ー ~ : - - _ 一

第7図 QR(q･1U2-)
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QR(q,iz,I)-
QcROS
1-9QcROS

(21)

となる｡まず､(18)の△(K)への寄与はK-A+k'-0からが大きいとして(17)において△(K)と△(0)

ととれば

QcROS(q,ivL)--49lxo(q,ivL)12△(o)

となり､(21)に(22)を代入すれば

QR(q,iL,I)-
-892xaH(0)

1+29(492x呂-1)H(0)

(22)

(23)

が得られる｡解析接続(iL,I- W+iS)して得られる感受率関数xo(q,W)はq- 0,LU- 0の極限で

xo=Doである｡したがって､強磁性のハートレー･フォツクの判定基準UDo/N >1が満たされれば､

(23)の分母が0の条件

ト訂;
U2
扉Da-1)H(0)-0 (24)

は成立しうる｡相関が強い場合､ハートレ一･フォツクの判定基準は充分満たされると考えられる｡この近似

までくれは､Q(q,u)を与える摂動級数は(24)が成立するとき発散するo子のことは†ングレットな粒子対
形成の不安定性､すなわち超伝導不安定性､と解釈される.転移温度Tcを評価すれば

kBTc-1.13huoexp

となる.T-→Tcのとき密度応答関数は

ミニーiJ.

ユニ芸D.(宗DB-1)

QRニー
2Do Tc

(SD.2- ･1)2T-Tc

のようにキュリー･ワイス別にしたがって発散する｡

(25)

(26)

§5.まとめ

ハバード･モデルの相互作用は､ワニエ表示で(1′),プロッホ表示で(2)のように見かけ上引力的にかか

れ､計算は結合パラメータ9(--U/2N<0)を用いて実行された.

誘電率に対するpTOperなRPAは､単純な風船型図形の連鎖の総和ではなく､梯子型を内蔵した風船の

連鎖を総和することによって(13),(15)のように得られた｡
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maximallycrosseddiagramsの総和から得られる粒子-粒子チャンネルだけでは粒子対形成の不安定

性に導かないことが示された｡そして､それの連鎖の総和は､強磁性のハートレ一･フォツク判定基準が満た

されるという意味で相関の強い場合に､シンダレットな粒子対の形成不安定性､すなわち超伝導不安定性に導

きうることが示された｡

実際には､dバンドまたはd-p泡式バンドを問題にしなければならないが､そのとき(1)はtightbinding

近似での表現となる.d-waveかS-waveかという問題は将来の議論となる.

とりあえず実行する予定の問題としては､まず1電子グリーン関数のバーテックス補正がある｡それは､

この論文で行った近似､すなわちmaximallycrosseddiagramsQcROS(q,ivL)の連鎖まで総和すること

を行えばよい｡つぎに､(2)に基づいて電気伝導率､動的帯磁率などの諸量を計算することである｡これらの

結果をCuO2超伝導体の常伝導相における諸物性と比較することは興味あることであろう｡
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