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論文内容の要旨

高温超伝導体の電子状態を中心に 1 又は 2 次元上に周期的に配列した遷移金属原子が作る系の電子

状態に対する，電子間相互作用の影響を研究した。高温超伝導物質の電気伝導は， CU02 平面と呼ばれ

る銅原子と酸素原子によって構成された 2 次元構造中を遍歴するホールによって担われている。同平面

上の銅原子 3d 軌道内ではホール聞に強いクローン相互作用が働き，平面内でのホールの遍歴'性と競合

しているので，この価電子帯の電子状態をいわゆる 1 体近似で取り扱う事は成功していない。そこでま

ず著者は CU02 平面と同じ構造を持った有限系 (CU4012 クラスター)の多電子波動関数を，ランチョス

法による数値的対角化によって求め， CU02 平面の各軌道でのホール密度及び軌道間のスピン相関を導

出し，これらの物理量に電子相関/遍歴性が与える効果を調べた。数値計算に当たっては有限系の境界

からの影響を減じる為に，可能な限り大きな周期的クラスターを用いた。その結果， CU02 平面に付加

されたホールの約10分の 9 までが，平面に沿った方向に伸びる原子軌道に存在し，残りはいわゆる頂点

酸素に存在する事が分かった。また，頂点酸素と Cu スピンの間には強磁性的結合が全く存在しない事

も判明した。これは従来の CU05C6J クラスターにより行なわれてきた解析では得られなかった結果で

ある。この結果に基づいて，次に CU02 平面に対する内殻および価電子帯X線励起スペクトルをリカー

ジョン法による 1 電子グリーン関数の計算を通じて求め， (1) 内殻XPS のスペクトルのピーク構造と，

各ピークに対応する終状態のホール分布 (2) 内殻XPS のメインピークのホール濃度の変化に対する移

動 (3) 価電子帯XPS スペクトルの分散一等について， CU02 平面内での電子相関の影響を観察した。結

果の詳細については本文で述べるO 最後に l 粒子励起エネルギーのギャップが原子間クーロン相互作

用の変化に対してどのように推移するかを， 1 次元 d-p Model 及び 1 次元 Extended Hubbard Model 
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について計算した。前者については，原子間クーロン力は電荷移動エネルギーが有限の場合にはギャッ

プを増幅するものの，電荷移動エネルギーが存在しない場合はギャッフ。を作り出せない事が分かった。

後者についてはギャップを有限サイズスケーリングにより定量的に推定したところ Mott-Hubbard 相

と Charge Density Wave 相の境界でギャップが数値的にはゼロになることが判明した。なお，以上の

研究において行った数値計算の原理の詳細，計算法の改良及び数値計算により得られたデータの処理法

についても，具体的に公表する O

論文審査の結果の要旨

高温超伝導銅酸化物は，銅原子の作る正方格子上で，各隣接銅原子聞を結ぶ辺の中点に酸素原子が存

在する CU02 面の存在で特徴付けられる。西野君の研究は，高温超伝導銅酸化物等の銅化合物および関

連した模型で、の電子状態について周期境界条件付で有限個数の原子からなるクラスターについての大

規模数値計算を可能にする事により，幾つかの新しい事実とその機構を発見解明したもので，今後の実

験および理論研究に指針を与えるものであるO その内容は博士(理学)の学位論文として十分なもの

であると認める。
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