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本研究では，微視的に導出した電子帯構造と電子格子相互作用を用いて， (1) NbS2 および NbSe2 の格子振動と構造

相転移， (2)NbS2 の超伝導， (3)NbS2 の輸送現象，を統一的に理解することに成功した。 NbS2 および NbSe2 は二次

元性の強い層状物質で層間化合物の母体として応用的にも注目されている。

まず最初に，第一原理的に得られている電子帯構造を強結合法に基づいて再現した後，トランスファー積分の原子

間距離依存性に起因する電子格子相互作用の結合係数を計算した。その結果 c 面内の Nb の格子振動と伝導電子が特

に強く相互作用することが明らかとなった。

上述の電子格子相互作用の効果を取入れて格子振動を計算した結果，電子格子相互作用のモード依存性を反映して

c 面内でのNbの縦振動モードのソフト化(振動数の低下)が両物質において大きいことを見出した。またこのソフト

化は二次元的フェルミ面のネスティング効果によりブリルアンゾーンの Q= 2/3 rM 近傍で最も顕著であること

も見だした。さらに，この Q=2/3rM における Nb の縦振動モード凍結による構造相転移が， NbSe2 では起こる

のに対して NbS2 では起らないことは S-S 聞の短距離力の違いにより説明されることを明らかにした。

得られた格子振動と電子格子相互作用を用いて超伝導を特徴づけるスペクトル関数を評価した結果， Nb の振動，

特に電子格子相互作用によって著しくソフト化した Nb の縦振動に対応するエネルギー領域で、顕著な値を持つことを

見出した。このスペクトル関数を線形化されたエリアシュベルグ方程式に用いて求めた超伝導転移温度 Tc は実験値

と良く対応している O

輸送現象を特徴づけるトランスポート・スペクトル関数もやはり Nb の縦振動に対応するエネルギー領域で、のみ顕

著な値を持ち，このトランスポート・スペク卜ル関数を用いて計算した c 面内の電気抵抗率の温度変化は，格子振動

の温度に依存したソフト化を考慮すると実験結果を定量的に良く説明することが明らかになった。また計算した熱抵

抗率の温度変化も50K 以下の低温領域を除き 実験結果と定性的に一致する。

論文審査の結果の要旨

選移金属ダイカルコゲナイド NbS2 は理論的にも興味ある多様な物性を示すと同時に，層間化合物の母体として応
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用的にも注目されている。本論文は，電子格子相互作用が NbS2 の種々の物性に果す役割を微視的な立場から理論的

に明らかにした研究をまとめたものでその主な研究成果は次の通りである。

(1) 強結合法に基づいて求めた電子格子相互作用は c 面内のNbの格子振動と伝導電子が特に強く結合するという

特徴を持っている。

(2) 上述の電子格子相互作用の効果を取入れて求めた格子振動は c 面内での Nb の縦振動モードが著しくソフト化

する(振動数が低下する)という特徴を有する。さらに，このソフト化は二次元的フェルミ面のネスティング効果に

よりブリルアンゾーンの Q=2/3rM近傍で最も顕著であり， NbSe2 における電荷密度波転移はこの Q= 2/3 

rM における Nb の縦振動モードの凍結による O また， NbS2 で電荷密度波転移が起らないのは S-S 間の短距離力

が NbSe2 の Se-Se 聞の短距離力より大きいためであるO

(3) 超伝導を特徴づけるスペクトル関数は電子格子相互作用によって著しくソフト化した Nb の縦振動に対応する

エネルギー領域で顕著な値を持ち，エリアシュベルグ方程式を解いて求めた超伝導転移温度 Tc は実験値と良く対応

している。

(4) 得られた電子格子相互作用により電子が散乱される効果を取り入れて計算した c 面内の電気抵抗率および熱抵

抗率の温度変化は，格子振動の温度に依存したソフト化を考慮すれば実験結果を半定量的に良く説明する。

以上のように本研究は，微視的に導出した電子格子相互作用を用いて NbS2 の格子振動超伝導および輸送現象を

統一的に理解するとともに電子格子相互作用の果している役割を明らかにしており 物性物理学の発展に寄与すると

ころが大きい。よって本論文は博士論文として価値あるものと認める O

円
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