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1 序論

1.1 本研究の背景

数十億年前の地球、原子の海のなかでラン藻は光合成により酸素を吐きだしはじめた。

その当時の毒ガス“酸素"は海水中の鉄分と反応し、おびただしい酸化鉄を海底に沈澱さ

せた。やがて、酸素は大気のなかにもしみ出し、地球は水の惑星で-あると同時に酸素の惑

星にもなっていき、多くの酸化物が創られた。この結果、現在地球上では元素はほとんど

すべて酸化物として存在する。そして数百万年前にやっと現れた人類は、この数千年もの

鉄文化の歴史の中で、これら酸化物から純粋な金属を採りだす一方では新たな酸化物を作

りだし利用してきた。

このなかでも特に図 lに示した M06(Mは例えばCuやMn)の8面体つまり CuやMn

を6個の Oが囲んだ8面体を基本構造にもつペロブスカイト型の酸化物は、電気的には強

誘電体から超伝導体まであり、また磁気的にも局在スピン状態からパウリ常磁性まで種々

の状態をとり、多様な物性をしめす物質として注目を集めてきた。ところでそもそも“ぺロ

ブスカイト"の名前は絶縁体である CaTi03に由来するが、おなじ構造をもっBaTi03は古

くからよく知られた強誘電体である。そしておよそ十年前に、従来より高い超伝導転移温

度 Tcをもっ層状ぺロブスカイト型構造の Cu酸化物が発見された [1]0 たとえば反強磁性

絶縁体La2Cu04は、 Laを81'で置換してホールをドープすると Tcの高い超伝導体になる。

La2-xSrxCu04の相図を図2に示した [2]。横判!は、ホールのドーピング量 Zを表しているo

zが0.02をこえたあたりで反強磁性秩序相が消え、 X I'J  0.05から超伝導相が現れ X I'J  0.15 

で Tcは最高値をとる。そして X I'J  0.26以上にホールをドープすると超伝導相は消え、金

属相となる。適当なドーピング量で高い Tcをもっ超伝導が現れるという半導体的側面を
もっとても興味深いこの現象を、絶縁相の側からみるか、あるいは金属相の側からみるか

は、意見の分かれるところである o 本研究は、前者の立場をとった。その後、さらに高い

Tcをもっ Cu酸化物がつぎつぎに発見され、現在では Hg系Cu酸化物でTc= 135!(が確
認されている。この温度は液体窒素温度77J(をはるかに超え、実用化への期待が高まって

いる。またぺロブスカイト型の反強磁性絶縁体LaMn03は、 LaをSrで置換してホールを

ドープすると強磁性金属に変わることが以前からしられていたが、さらに、ホールをドー

プすることにより「負の大きな磁気抵抗効果」や「磁場誘起構造相転移」などの興味ある

特性をしめすことが最近発見され、ふたたび大きな注目を集めている [3，4， 5， 6， 7， 8] 0 Mn 

酸化物が磁気抵抗効果を示すことは、 Mn3+イオンと Mn4+イオン聞の 3d電子の交換を基

にした二重交換相互作用 [9，10]でこれまで理解・されてきた。しかし、二重交換相互作用を

はじめ確かな理論的根拠を与えるような実験は少なかったが、最近、 Lal-xCaxMn03の完

全な相図が得られた [11]0 これを図3に示した。横軸は、図2と同様ホールのドーピング

量 zである。 Z 二 Oの LaMn03は絶縁体で-あるが、 x= 0.15 I'J 0.45で強磁性の金属にな

り、さらに zが大きくなると再び反強磁性の絶縁体になる。そして、 x=lのCaMn03は反

強磁性の絶縁体であるが、ここで Caをいで置き換えることは電子をドープすることを

意味する。次に、巨大磁気抵抗効果の実験例を図 4に示す [8]0 この図は、 Lal_xSrxMn03

がx=0.175の場合に、外部磁場をかけるとキュリー温度付近で抵抗率が極端に減少すること
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図1.結晶縫造。

( a)ぺロブスカイト型構造 CMn酸化ノ0); Mnを中心にしたo6個による八百休構造
がみられる。 (b)層状ぺロブスカイト型構造 CCu酸化ノ0); Cuを中心にしたo6個
による八面体構造がみられ、また高温超伝導には太線で困った CU02面が重要になる。
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横軸の zはホールのドーピング量で、 x= 0.05 rv  0.26で-超伝導になる。
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横!¥ll1Jはホールのドーピング量zで、 x= 0.15 rv 0.45で強磁性金属になる。
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横車~Uは温度で、縦取Iiは抵抗率。キュリー温度付近で、外部磁場がないとき (01')に
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を示している。また、 Lal-xSrxMn03における磁場誘起構造相転移は、巨大磁気抵抗効果が

みられるホールのドーピング量近傍で顕著におこる。

1.2 電子聞に強いクーロン相互作用がはたらく系

このように、ぺロブスカイト型の Cu酸化物と Mn酸化物は、それぞれ超伝導材料や磁

気材料として工学的応用面から興味ある物質である。そしてこれらは本質的に、電子聞に

3郎、クーロン斥力がはたらく系〈強相関電子系)であり、金属-絶縁体転移あるいは超伝導
や巨大磁気抵抗効果などの現象がみられ、理論の面からもまた非常に興味ある物質である。

さて、 La2Cu04やLaMn03は強相関電子系であるために反強磁性絶縁体になる。それは以

下の理由による。 La2Cu04に限らず Cu酸化物高温超伝導体では CU02面が重要で-あるこ

とが抵抗率などの実験からわかっているが、 La2Cu04において CuはCu2+つまり 3d9の状

態、になっている。それでCuの3d軌道には 9個の電子がフント規則に従いおさまるが、結

晶のもつポテンシャルにより縮退がとけて分裂した 5つの軌道に、まず5個の電子がスピ

ンの向きがそろうように、つづいてこれとは逆向きのスピンをもっ残りの4個の電子がお

さまる O それで、全体としてスピンs= 1/2の状態になり、また Cuの各サイトに電子の
空席が 1つずつできる、図 5(a)参照。この空席に隣のサイトから電子が跳び移ってくると

き、同じサイトを占めることになる 2つの電子のスピンの向きは互いに反対向きでなけれ

ばならない。そして 2つの電子が同じサイトを占めると、強いクーロン斥力がはたらくた

めにエネルギーは Uだけ高くなる。この Uの大きさはおよそ 10eVとホッピングのエネル

ギーよりも 1桁ほど大きいため、実際には電子は動けずに絶縁体になる。それで、各サイ

トに局在した Cuのスピンが 1個ずつ並んだ状態ができる。そして、隣りあう Cuスピン

聞には Oを介した超交換相互作用 Jがはたらくために互いに反平行になる、図 5(b)参照。

つまり La2Cu04は反強磁性の絶縁体になる O 一方、 LaMn03で-はMnはMn3+つまり 3d
4の

状態、であり、 4個の電子のスピンはフン卜規則により同じ向きにそろう O エネルギーの低

し、3個の t2g電子は局在しは =3/2)、また|競りあうサイトのスピンの向きは超交換相互作

用 Jにより互いに反平行になる o そして遍歴電子となる残り 1個の eg電子は、 t2g電子と強

磁性的に結合する〈フント結合)、図 5(c)参照。ここでt2g準位とら準位とのエネルギー差

は、およそ 1eVと大きい。このようにいMn03は、スピン状態、がLa2Cu04とは異なるが、

やはり大きな Uとそして Jのために反強磁性絶縁体になる。

UとJのために反強磁性絶縁状態になっている La2CuOt¥と LaMn03に、 Laを8rあるい

はCaで置換してホールをドープしていくと、それぞれ超伝導状態と強磁性金属状態に変

わる。つまりキャリアをドーピングすることにより絶縁体-金属転移がおこるが、その様

子は次のように考えられる。電子が反強磁性的に並んだ状態、の中にホールがドープされ、

電子の空席ができると、その隣の電子はUによる制約がないこの空席にとび移ってくるこ

とができるようになるO さて、負の電荷をもった電子の運動は正の電荷をもったホールの

運動とみることができるので、ホールをキャリアと考えることにする。上に述べたように

La2Cu04とLaMn03で-はそれぞれのスピン状態は異なるものの、 Uの制約がはずれたホーノレ

の運動は同じように考えることができる。しかし、 Uの制約がはず、れたホールの運動は、パウ

リの原理だけを考慮すればよいというような単純なものではなく、ホールは回りのスピンを

6 
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図 5.電子配置。

(a)Cu3♂;一番上の準位には電子は 1個ずつで、そのスピンは隣り合うサイトで互いに反平

行になっている。 (b)Cu酸化物の場合、上の図(a)で示した一番上の準位だけに注目する。

電子が隣のサイトにホッピング(t)するとクーロンエネルギー(U)だけ上がる。(c)Mn3♂; 
eg電子は 1個で、そのスピンは隣り合うサイトで互いに反平行になっている o また、 Cg電

子とt2g電子の間にはフント結合がはたらいている o
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乱しながら動く。つまり、ホールは決して一定のポテンシャルの中を動くのではなく、ホー

ルの運動に伴ってその背景が変わる。このようにホールの運動を調べるには多体効果を取

り入れなければならず、その取り扱いは難しい。

1.3 研究の目的

これを整理すると、次のような一般的な問題が提起される。つまり、「ホールのドーピン

グにより、反強磁性絶縁相はどのように金属相に変わっていくのか」そして、「反強磁性絶

縁体中にドープされたホールはどのように運動するのか」という二つである。この中から

本研究では「反強磁性絶縁体中にドープされたキャリアの運動を調べる」ことを目的に選

んだ。なおここでキャリアをホールに限定しなかったのは、 La.l-xCaxMn03は Zが0と1
のときは反強磁性絶縁体であり、 Zが小さいときのキャリアはホールで、 zが大きいとき

のキャリアは電子であることを考慮、した。またLa2-xSrxCu04は、 Zが小さいときはキャリ
アはホールである。なお、キャリアが電子である Nd系 Cu酸化物超伝導体も発見されて

いる。

し、ま高温超伝導体の電子構造は、さまざまなスペクトロスコピーを用いた実験や強相関

系モデルでの数値計算により次第に明らかになってきている o そして高温超伝導発現機構

へ向けて、低エネルギー励起すなわち電荷 〈キャリア)やスピンのダイナミックスが多くの

研究者によって調べられている。ところで、高温超伝導体発見当時に発表された数多くの

実験データは、試料の高品質化にともなってフルイにかけられ、 iCU02面」と「クーパ一

対」が重要なキーワードとして残った。この「クーパ一対」をつくる相互作用を何に求め

るか、が今後に残された大きな課題になっている O そこで先ず、 Cu酸化物におけるホール
の運動をスピンーフェルミオンモデルを用いて調・べたが、同じ形式のハミルトニアンがMn

酸化物におけるキャリアの運動も調べるのにも適用できるのではないか、と考え研究を発

展させた。つまり本研究の目的は、 Cu酸化物やMn酸化物を念頭におき、「反強磁性状態
中にドープされたキャリアの運動を、スピンーフェルミオンモデルを用いて調べる」ことで

ある。

さて、反強磁性状態中にドープされた準粒子としてのホール振る舞いが、 t-Jモデル
[12，13，14，15，16]、スピンーフェルミオンモデル[17，18，19]、そしてノ¥ノくードモデル[20，21]
などを用いて、シュウィンガーーボソン法、厳密対角化法、モンテーカルロ法そして変分法な

どの [22，23]し、ろいろな手法で調べられている。この中で l-Jモデルによると、準粒子の
バンド幅は狭く、またエネルギーの最小値を与える運動量は 2次元のブリルュアンゾーン

で(π/2，介/2)となる。そして絶縁体である Sr2Cu02C12を用いた光電子分光の実験は、この

結果を支持している [24，25] 0 またCu酸化物に用いられている d-pモデルから、酸素の
自由度を無視して得られるスピンーフェルミオンモデル[26，27，28，29]が、妥当なパラメー
タ領域でt-Jモデルと定性的に同じ結果を与えることがわかった [18]、本文のケース C。

本論文の構成は次の通りであるo 2章で本研究で用いるモデルと計算方法にふれ、キャ

リアのエネルギーとスピン相関について得られた計算結果を 3章で述べる。 4章では得ら

れた計算結果の中からおもにキャリアの波数 kに対するエネルギー分散曲線 E(k)につし

て考察するが、特に最低エネルギーバンドの E(k)はキャリアの種類に大きく依存するこ



とが分かった。 5章で本研究のまとめをし、今後の課題について述べる。
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2 モデルと計算方法

2.1 スピンーフェルミオンモデル

2.1.1 ノV てードモデル

Cu酸化物やMn酸化物は強相関電子系であり、 CuイオンやMnイオンの3d電子は、イ

オン核に比較的強く局在している O そこで先ず、強相閥系を記述するのに最も基本的なハ

ノ〈ードモデルについて述べる。ノ'V "，ードモデルでは、各格子点のイオンにはそれぞれ電子

が 1個ずつ存在し、電子は隣の格子点へ跳び移るエネルギー tをもっているものの、隣の

格子点から電子が跳び移ってきて 1つの格子点にさらにもう 1個の電子がつけ加わると強

し、クーロン斥力のためにエネルギーがUだけ上がる、とする O これを表すノ¥ミルトニアン

は次式で与えられる。

えH = -t L (c;，σCjσ +ll.c.)+U乞ηiTnil
<t，J>σ 

、、az''

噌

E
i

J
'
E

，、、

問σ=cLctσ (2) 

ここで、 cLはt番目の格子点におけるスピンσをもっ電子の生成演算子で、 Ciσは消滅演算
子である。またくしJ>は隣りあう格子点を表す。いまもし U'//tとすると、各格子点にい

る電子は隣の格子点に移ることができない。これを一体的な描像で考えると、各格子点に

1個の電子が存在する満たされたバンド(lowerI--Iubbard band)と、各格子点に 2個の電

子が存在するときのバンド Cupper Hubbard band)の聞には、ギャップができることにな

る。そのために電子の数と格子点の数が同じならば Chalf--削ling)電子は動くことができ

ず、この系は絶縁体になる〈モットノ¥ノくード型絶縁体)。しかし電子は量子力学的なしみ

出しによりわずかながら動けるが、量子力学的なしみ出しにより動くためには、パウリの

原理より、隣りあっている電子のスピンは互いに反平行になっていなければならない。そ

れでモットーノ¥ノくード型絶縁体は反強磁性状態になっている。さて、この状況の中にホール

がドープされると、電子はクーロン斥力 Uの影響を避けるようにして、しかしパウリ原理

の制約は受けながら運動することになる。

2.1.2 t-Jモデル

次に、反強磁性体中にドープされたホールの運動を、ノ¥ノ〈ードモデルから U>>tのとき
摂動的に導かれる t-Jモデルで考察する O ホールが隣のスピンと場所を交換するエネル

ギーを t、スピン間にはたらく反強磁性交換相互作用を Jとすると、 t-Jモデルのハミル

トニアンは次式で与えられる。

九一J= -t L (c;σEjσ+ H-.c.) + J 乞 5i. 5j (3) 

C;a (1 -ni-σ)C!a (4) 
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ここで、孔はi番目の格子点にスピンーσの電子が存在しないときにのみスピンσの電子は

動けることを示す(二重占有禁止)。つまり、んとゐはフェルミ演算子ではない。また Si

はi番目の電子のスピン演算子である。なお、 J，，，4t2/Uであるが、 Cu酸化物高温超伝導体

では、ノ¥ノ〈ードモデルの場合と異なり tとJの大きさがが同程度であり、電荷とスピンが

強く結合している。それでt-Jモデルは Cu酸化物高温超伝導体に対する最も基本的なモ
デルになると考えられる。実際、 t-Jモデルは Cu酸化物の理論的研究で多くの重要な知

見を提供する [12，13， 14， 15， 16] 0 
そこで、本研究で得られた結果を考察するときにt-Jモデルから得られる結果を参考に

したので、 t-Jモデルにおける反強磁性状態中のホールの運動の結果の一例 [12]を紹介

する。 t-Jモデルでは、各サイトに 1佃ずつある局在スピンが互いに反平行に並んだ状態

中にドープされたホールの運動を取り扱う。図6(0)にこのホッピング過程の一例を示した

が、矢印は局在スピンをそしてO印はドープされたホールを表している。ホールが反強磁

性状態、の局在スピンの中を動くと (t)、ホールと入れ替わりに動いたスピンは、そのサイト

での本来のスピンの向きとは逆向きの状態になっている。しかし、これが隣り合わせに 2

個できたところで反強磁性量子スピン揺ぎ (J)により、元の状態に修復される。こうして

ホールは局在スピンの揺ぎと共鳴しながら運動してし、く。図 7(a)は、図 6(0)のようなス

ピン状態をさらに数多く用意し、 J/t = 0.4のときの、エネルギー分散曲線 E(k)である。
そして図 7(b)は、用意するスピンの状態数を変えたときに図 7(a)の一番底にみられるコ

ヒーレントなノくンドの形状の変化を表したものである。また図 7(c)は、最低エネルギーバ

ンド‘のバンド幅W= Eo(O， O)/t -Eo(π/2，π/2)/tのJ/t依存性である。ホールが量子スピ
ン揺らぎを利用して動く過程に、プラケットを回る〈し、わゆる Truglnan径路、図 8(a)参

照)3/2回転の効果による第 2隣接格子点へのホールのホッピングもつけ加わると(用意

するスピン状態、の数を例えば 17から 49に増やす)、波数 k= (π/2，π/2)が基底状態に
なる。そして用意するスピン状態数を49から1.4 1さらに 389に増やしても、バンド

の形状に細かい構造が現れるものの定性的な結果は変わらない。バンド幅は、量子スピン

揺ぎが大きくなるにつれておよそ2J/tのオーダーで大きくなっていくが、 J/t= 1あたり
で最大となり、さらに大きくなると逆向きになった局在スピンによるエネルギー損により

逆にしだし、に減ってし 1く。また、反強磁性スピン揺ぎが非常に小さいときは W く Oとなり

波数 k= (0，0)が基底状態、になるが、これはホールがプラケットを動くことによるもので
あるo

2.1.3 d -pモデル

さて、 La2Cu04は反強磁性絶縁体で-あり、 Cuの 3d軌道を基にした t-Jモデルが良い

近似になるであろうことは予想されるo しかし、 LaをS1'で置換するとホールは Oの 2p

軌道にドープされるので、 Cuの3d軌道だけでなく Oの2p軌道も考慮しなければならず、

2バンドモデルが必要になる。こうして導入されたモデルが d-pモデルである。しかし

d-pモデルでは、 d軌道上のクーロン相互作用、 p軌道上のクーロン相互作用、 d軌道の

ホーノレと p軌道のホールが隣りあっているときにはたらくサイト間クーロン相互作用、 d

軌道と p軌道の一体エネルギーの差、|涛りあう d軌道と p軌道の間のトランスファーそし

11 
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図 6.キャリアのホッピング過程の一例。

(O)t -Jモデルの場合、矢印はスピンをO印はホールを表している。(a)フント結合がはた

らき、キャリアとなる電子密度が小さい極限(ケース八)0 (b)フント結合がはたらき、キャ

リアとなるホール密度が小さい極限(ケース B);0印はホールを表している。 (c)近藤結

合がはたらき、キャリアとなるホール密度が小さい極限〈ケースC);ホール描像になって

いる。なおい)、 (b)、(c)で上段の矢印はフェルミオン、下段の矢印は局在スピンを表して

いる。四角で固まれたスピン対は互いに反平行になっているo
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(b)Jjt = 0.4のときの最低エネルギーバンドの基底ベクトル

の数(図中の数字)に対する依存性。
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て隣りあう p軌道同士の聞の直接のトランスファ一、と取り扱うパラメーターがとても多

くなる。

2.1.4 スピンーフェルミオンモデル(近藤ーハバードモデル)

そこで、パラメーターの数を減らす目的で d--pモデルから摂動的に導かれた有効ノ¥ミ

ルトニアンの一つに、スピンーフェルミオンモデルがある。反強磁性的に並んだ局在スピン

の中を (J)、フェルミ粒子であるキャリアが動くとき (0、局在スピンとフェルミオンの

スピン聞に相互作用がある(!{)状況を表現する単純化されたスピンーフェルミオンモデル

でのハミルトニアンを次式で与える。

え=-t :2二 (EJJjσ +H.c.)+J玄 Si. Sj + !( 2:二Si.Si 
<1，J>σ <t，J> 

(5) 

演算子の取り扱いはこれまでと同じであるo 第 1項は二重占有が禁止されたフェルミオン

のホッピングを、第 2項は隣りあう局在スピン聞にはたらく反強磁性相互作用を、そして

第3項は局在スピン Siとフェルミオンのスピン Siとの聞の磁気的相互作用を表している。

なお、!{> 0のときは反強磁性結合の近藤結合に、!{< 0のときは強磁性結合のフント結

合に対応している O また、フェルミオンと局在スピンの空間的位置が同じ、とし寸仮定を

している O

次に、このスピンーフェルミオンモデルがMn酸化物や Cu酸化物に適用される様子を説

明する。まずMn酸化物では、局在t2g電子のスピンと遍歴 eg電子のスピンとの聞に強磁性

結合つまりフント結合があり、 !(く Oとする。たとえばCaMn03に、 CaをLaで置換して
電子を 1個ドープした場合、 ドープされた電子は反強磁性的に並んだ局在スピンとの間の

強いフント結合の下で動くことになる、図 6(a) 参照。また LaMn03~こ La を Ca で置換し

てホールを 1佃ドープした場合、電子は二重占有禁止の制約をうけながら、反強磁性的に

並んだ局在スピンとの聞の強いフント結合の下で動くことになる、図6(b)参照。一方、 Cu

酸化物では Cu3d電子の一番上の準位だけに注目すると、フェルミオンは反強磁性的に並

んでいる局在スピンと反強磁性的な相互作用をするので、!(> 0とする、図 6(c)参照。も

し!{が充分に大きく反平行スピン対が安定になると、スピン対のスピンの値は小さくなり

Oに向かう O スピンーフェルミオンモデルにおけるこの“スピン Oの状態"つまり“スピン

の穴"は、 d-pモデルにおける“Zhang-Riceシングレット"[30]そして t-Jモデルにお
ける“ホーノレ"[12]に対応すると考えられる O 実際、 I!{が充分に大きいとき、スピンーフェ

ルミオンモデルは t-Jモデルに対応する」ことが、本研究で確認された。このように反強

磁性絶縁状態の Mn酸化物と Cu酸化物にドープされたキャリアの運動を、同じ表式のス

ピンーフェルミオンモデルのハミルトニアンで調べることができる。

2.2 計算方法;変分法(多体タイトーバインディング法)

「反強磁性絶縁状態の Mn酸化物と Cu酸化物にキャリアをドープすると金属状態に変

わる」という実験事実を出発点にして、「反強磁性状態、中にドープされた 1佃のキャリアの

運動をスピンーフェルミオンモデルを用いて調べる」のが本研究の目的である。キャリアの
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タイプの違いによる運動の違いを調べるために、次の 3つのケースにわけで、キャリアの

エネルギー E(k)とキャリア近傍のスピン状態を計算した。

〈ケース A)J{く Oで、キャリアは電子の場合

(ケース B)J{く Oで、キャリアはホールの場合

〈ケース C)J{ > 0で、キャリアはホールの場合

これまで述べてきたように、キャリアは回りのスピンを乱しながら動くためキャリアの運

動の計算には多体効果をとり入れなければならないので、計算を簡単にするために 3つの

ケースともに、 2次元正方格子とスピンs= 1/2を仮定した。なお、本手法を 3次元に拡
張しても定性的には同じ結果が得られる。

ケース Bつまりフント結合下でのホールの運動を例にとり、計算方法について説明する。

図6(b)に1次元の場合のホールのホッピング過程の一例を示した。ここで、下段の矢印は
局在スピンを、上段の矢印は遍歴電子〈フェルミオン〉のスピンを表す。またO印はドー

プされたホールである。つまりこの例は、↑スピンの eg電子が 1個取り去られた、つまり↑

スピンのホールが1個ドープされた状態を始状態としている。 ドープされたホールが隣の

サイトにホッピングすると、ホールが元いたサイトにはフェルミオンのスピンと局在スピ

ンとの聞に反平行スピン対ができる(図中に四角で囲んだスピン対)。いまフント結合を考

えるので、ホールの運動に伴って磁気エネルギーは高くなる。そしてさらにホールが隣の

サイトにホッピングすると、運動エネルギーの得よりも磁気エネルギーの損はさらに大き

くなり、このままではホールはやがて動けなくなる。それで、ホールをさらに動かすには

別のプロセスが必要になる。その具体的なプロセスについては後で説明する。このように

ホールの運動に伴ってホーノレの回りのスピン状態が変わるので、ホールの運動を調べるに

は多体効果を計算にとり入れなければならない。ところで、計算が難しい多体効果をとり

扱う方法として、 10サイト程度の小さいサイズでの厳密対角化法やモンテーカルロ法そし

てシュウィンガーーボソン法などがあるが、本研究では変分法〈多体タイトノくインディング

法〉を用いた。そして変分関数を構成する基底ベクトルは、ホールの運動に伴ってできる

多くのスピン状態の中からホールの運動に基本的に深く関わるものだけを選んだ。それを

li， v >と表す。 iはホールの位置を、そしてνはホールの回りのスピン状態を表している。
基底ベクトルは、例えば次のようにして作られる。まず、反強磁性状態にある局在スピンと

フント結合している遍歴電子の中から iサイトの↑スピンの電子を 1個取り去り、ホールを

1個ドープした状態〈図6(b)のB1)を始状態、として、これを li，l>と表す。つぎに、ホー
ルを隣のjサイトに動かす。すると、ホールが元いたサイトには遍歴電子と局在スピンと

の聞に反平行のスピン対ができる〈図6(b)のB2)。この状態、を Ij，2>と表す。つまり、

行tli，l>= Ij，2 > 

九=-tEJTti1

(6) 

(7) 

である。さらにホールがjサイトから隣の kサイトにホッピングし、反平行のスピン対カ e

2個できた状態、 (図6(b)のB3)をIk，3>と表す。

(行d21i，1>= Ik，3 > (8) 
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ここで、最初ホールがし、たサイトで、フェルミオンと局在スピンの向きが互いに反平行の

ままその向きが互いに逆に変わる過程を考える。新しくできた状態を Ik，4>と表すと〈図
8(b)のB4)、

チゼ1((行t)2Ji，1 >:= Jk，4 > 

チゼJ(= ](Sk:・Sk

(9) 

(10) 

である。さらに同様の操作を順次くりかえし、ホールの運動に必要なスピン状態をたくさ

ん用意するo なお、ホールが2回ホッピングすると、ホールが動いた跡には反平行スピン

対が2組できる。このようにホールが動くとエネルギーの高い状態、がその跡にはのこり、

ホールは次第に動きにくくなってし、く。しかしここで、まず(行Iィ)2で-フェルミオンが元の

スピン状態に戻り、さらに次式で示した行Jにより局在スピンも元のスピン状態に戻ると、

行J= JSi . Sj 、、B
E

，，
1
1ム

咽
，

i

〆
'E
目、、

ホーノレの運動によって生じた磁気エネルギーの損はなくなる、〈図6(b)のB7の状態、でIk，7> 
と表す〉。それで、このあとホーノレはさらに運動を続けることができる。この全過程は、

行J(行川2(行t)2Ii，1>= Ik，7 > (12) 

である。このような基底ベクトルの作り方から類推できように、ホールの位置を指定して

もホールの回りのスピン状態をいろいろな状態にとれる。そこで計算を簡単にするために、

予想される数多くのスピン状態の中からホールの運動に基本的にかかわる重要な状態だけ

を選び出し、これを基底ベクトルとする。このように、ホールの運動に伴って変わるスピ

ン状態をたくさん基底ベクトルとして用意することにより、多体効果を取り入れることが

できる。

こうして得られた基底ベクトルの一次結合をとり、さらに平面波で展開して変分関数留

をつくる O 波数ベクトルkの変分関数〈ブロッホ関数)宙μ(k)は、固有状態を識別するた

めにμをつけて、次式で与えられる。

丸川川(伏向k川)μニ マ方た担εむeα叫z

ここでで.、反強磁性 2次元正方格子を仮定したので、格子をαとFの2つの副絡子に分けた。
そして Nは各副格子のサイト数、 Riはα高Ij格子でサイト iのキャリアの位置ベクトルであ

る。またpは隣接格子聞の距離を表し、サイト i-+-pはsffiU格子で¥4個あるサイト tの第 1

隣接格子点のうちの 1佃である。 αμv(k)、bμν(k)は変分係数である O

固有値と固有関数は、次の固有値方程式を解いて得られる O

乞<ν'，j11ゼli，v > exp(ik. (Ri .-Rj)αμν(k) = Eμ(k)αμv' (14) 
1，V 

なおここで、行列要素はpだけす"らしても変わらないことを用いた。また添字のαとFは落
としたので、 iについての和はすべてのサイトについてとることになるo このように、は
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じめに用意する基底ベクトルの数で解くべき行列式の大きさそして固有値の数が決まるの

で、基底ベクトルをうまくとらなければならない。なお本研究で用意した基底ベクトルの

数は、ケース Aで147、ケース Bで205そしてケース Cで51(121)である。

見積もられている現実的なパラメータ値は、 Mn酸化物でt= 0.2 ~ 0.5 eVヲ J= 0.1 ~ 0.2 
eVそして 11(I = 1.0 ~ 3.0 e V [32， 33]、Cu酸化物でt= 0.3 ~ 0.5 eV， J ~ 0.1 eVそして
1{ ~ 1.0 eV [17， 34， 35]である。それで、以後の計算はこのパラメータ領域で行った。な
お、 J~O あるいは!( ~ 0のときは、キャリアが動く背景は本研究で仮定した単純な反強

磁性状態、ではなくなるので、変分法を使った今の計算では正しい描像は得られないことに

注意する必要がある。なお E(k)の計算は、図 9に示した反強磁性2次元正方格子のブリ

ノレュアンゾーンの矢印にそって行った。
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3 計算結果

3.1 フン卜結合下の電子の運動

フント結合下でのキャリアの運動を調べるとき、 Mn酸化物における各ノマラメータの値

はt= 0.2 rv  0.5 eV， J = 0.1 rv  0.2 eVそして IJ(1 = 1.0 rv  3.0 eVと見積もられ、フン卜結
合の大きさがかなり大きいことを考慮、して、ケース A、Bともに J/t=0.7，](/l = -10を
標準のパラメータ値とした。この値で計算した波数 kに対するエネルギ一分散曲線 E(k)

の全体図を図 10に示した。局在スピンが反強磁性的にならんでいる状態、中にキャリアとな

る電子を 1個つけ加えた状態を始状態とし(フェルミオンとなる遍歴電子は 1個、図 6(a)

参照〉、これをエネルギーの原点にとった。ここで、下段の矢印は反強磁性状態の局在ス

ピンを、上段の矢印はキャリアとなる電子のスピンを表している。また格子定数は 1とし

た。この図から、 0三E(k)三5と10三E(k)::; 15にエネルギー状態、が密な、そしてそれ

らが I](/tlだけ離れた 2つの領域があることがわかる。これらの状態は、キャリアが局在
スピンの反強磁性揺ぎとランダムに結合してできていて、上の領域はキャリアと局在スピ

ンとのシングレット状態に、下の領域はトリプレット状態、に対応している O このことにつ

いては後で詳しくふれる O そして、 一番底のバンドは下側のバンドから枝分かれしている

が、キャリアが局在スピンとコヒーレントに運動している状態を表している。このバンド

l隔はおよそ tの程度であり、また k= (0，0)が基底状態、である。また最低エネルギーバン

ドの形状は、図 11に示した相互作用のない自由電子における通常のコサインーバンドに似

ている。

本研究では、キャリアとして 1個の電子を考えたので、とくに低エネルギー励起が重要

となる。それでこれからは最低エネルギーバンドに注目する O 最低エネルギーバンド‘のパ

ラメータ](依存性を調べ、これを図 12に示した。下から順に J(/t = -1，-4そして-16の
E(k)であり、 J/t=0.7の場合である O この図より、最低エネルギーバンドの形状は I]</tl
が小さい値でその基本構造が決まり、ほとんど I]</tlに依らないことがわかる。そして、
電子の運動にフント結合の強さはあまり関係しなし、ことは、基底状態、となる k= (0，0)に
おける電子の有効質量m取を調べることでも確認できる。この結果を図 13に示した。ここ

で、実線は J/t=0.7 における n~*/ moのJ(/t依存性を表し、さらに J(/t= -10における
m*/moの J/t依存性を破線で示した。なお、 moは電子に相互作用がはたらかないときの
バンド質量であり、またm定は k= (0，π)側で計算した。この図から、 11イ/tlが大きくなる
につれて 1n*/n川ま少し大きくなる、つまり IJ(/tlが大きくなるにつれて磁気エネルギー損
が増えるために電子は少し動きにくくなることがわかる。 一方、 m*/moは J/tにはほとん
ど依存しないが、電子は J/tを利用してほんのわずかだけ動きやすくなっていることがわ

かる。このように、電子の運動はノぞラメータ J(/tとJ/lにあまり依存しない。
図 14に、キャリア近傍の局在スピンのく Sz>を示した。 J/t=0.7，J(/t = -10の場
合の、基底状態 k= (0，0)における計算結果である。キャリアとして↑スピンの電子を 1
個ドープした場合で、キャリアが(a)では・で表した局在スピンの↑サイトつまりαサイト

に、 (b)は同じく ・で表した局在スピンの↓サイトつまりFサイトにいる。計算結果はキャ
リアの第3隣接サイトまでしか示してないが、キャリアがαサイトにいるときは局在スピンの
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図 9.反強磁性 2次元正方格子のブリルュアンゾーン。

波数 kに対するエネルギー分散山総 E(k)の計算は矢印に沿って行った。
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図 10.ケースAの場合、 Jjt=0.7、Kjt= -10のときのエネルギー分散曲線E(k)
の計算結果。

2つのインコヒーレントなノ〈ンド.がある。上のバンド‘はシングレット状態に、 -rのノ〈ンド
はトリプレット状態に対応している。 一番底のバンドは自由電子的であるo
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図 12.ケースAの場合、 J/t=O.7のときの E(k)の最低エネルギーバンド。

](/t = -1の場合を点線で，](/t=-4の場合を破線でそして ](/t= -16の場合を実線で
示した。
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J/t==0.7のときの J(/t依存性を実線で、 fイ/t== -10のときのJ/t依存性を破線で示したo

m・は k==(π，0)側で計算し、 7noは相互作用がないときの有効質量。
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図 14.ケースAの場合、 J/t=0.7、!(/t= -10のときの基底状態k= (0，0)における

局在スピンのくSz>。

(a)キャリアがαサイトにいる場合。 (b)キャリアカザサイトにいる場合。
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変化はほとんどみられない。 一方キャリアカザサイトにいるときは、そのサイトでの局在ス

ピンの値が少し小さくなっているO

3.2 フン卜結合下のホールの運動

ケース Aと同じパラメータ値、つまり J/t=0.7、](/t= -10の場合に計算したエネル
ギ一分散曲線E(k)の全体図を図 15に示した。エネルギーの原点のとりかたは、ケース A
と同様である。ホールのホッピングの過程の一例を図6(b)に示したが、その記号の取り扱

いはケース Aの図 6(a)と同様である o そしてO印はホールを表している。図 15には3つ

のインコヒーレントなバンドがE(k)r-.J 0， -](そして-2](~こあるが、このことについては、

あとで詳しくふれる。これら 3つのバンドから完全に分離している一番下のバンドに注目

し、それを拡大して図 16に実線で示した。なお、破線は基底ベクトルの数が81 (ホール

のホッピングは2固まで〉に対するものである。このようにホールのホッピングを2固まで

しか考慮しない場合は k=(爪 0)r-.J (π/2， 7r /2)に分散が現れない。それで、エネルギーが
最低になる波数を識別するためには、ホールのホッピングの回数を3回以上に増やし、新

たなスピン状態、つまりさらに新たな基底ベクトjレを用意する必要がある。ところで、ホー

ルのホッピングの回数を 3回以上にすることは、ホールの 2次元的な運動を考慮すること

に相当する。なお、ケース Aでもキャリアの 2次元的な運動まで考慮、した基底ベクトルを

用意して計算した。図 16に実線で示したE(k)は、基底ベクトルの数が 20 5 (ホールの
ホッピングは3固まで〉の場合の結果である O しかし、基底ベクトルの数をさらに増やし

ても E(k)は定性的には変わらない。また、この基底ベクトルの数でE(k)の収束性はいい

ので、この後の計算は基底ベクトルの数を 205にして行った。そしてこの図から、最低

エネルギーバンド.のバンド|隔は狭く、 Jの程度であり、また k=(π/2ぅπ/2)が基底状態、に

なることがわかる O

次に、ホールの運動の様子を見るために、上のバンドから分離していて最低エネルギー

バンド.のバンド帽をあたえる W = [E(O， 0) -E(π/2，π/2)]jtのパラメータ JとKに対する

依存性を系統的に調べた。それを J/tあるし、はIピ/tの関数として、それぞれ図 17(a)、(b)
に示した。これらの図中の曲線は下から}I固に、 (a)で](/t= -1、-2、-4そして-16であ
る。 (b)でJ/t=O.l、0.3そして1.1である。先ず(a)から、バンド幅は J/tが増加するに

つれて J/tr-.Jl.Oまでは直線的に増え、反強磁性スピン揺ぎを利用してホールが動きやす

くなってし 1く様子がわかる。しかし、 J/tがさらに大きくなるとバンド幅は逆に減少してい
く。そして (b)から、 I](/tlが増加するに伴し、バンド隔も増加するが次第に飽和していく傾
向にあり、その値はJ/t r-.J 1.0でおよそ 0.5Jであることがわかる。この状況をさらに詳しく

みるために、最低エネルギーバンドの形状がパラメータによって変化する様子を、図 18(a) 

にJ/t=0.7のとき](/tを-1、-2、-4そして-16に変えて、また図 18(b)に](/t= -10 
のとき J/tを0.1、0.3，0.7そして1.1に変えて示した。これらの図から、おおまかにいう

とJ/tあるいは](/tが大きくなるとノ〈ンド幅も大きくなってし、く様子がわかる。このとき
k=(π/2，π/2)が基底状態になる。また、 ](/tもJ/tも小さいときは Wは負になる。これ
は、](/tもJ/tも小さいときはk= (0，0)が基底状態になることを意味しているo このよう

に、 k=(π/2，π/2)が基底状態、になるときは、最低エネルギーバンド、のバンド幅は小さい
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ものの、最低エネルギーバンドの特徴は t-Jモデルにおけるホールのバンドに似ている。

図 19に、キャリア近傍の局在スピンのく Sz>を示した。 J/ t = 0.7" !( / t = -10の場合

の、基底状態k= (π/2，π/2)における計算結果である。キャリアとして↑スピンのホールを
1個ドープした、つまり↑スピンの電子を 1個抜いた場合で、ホールが(a)ではOで表した

局在スピンのαサイトに、 (b)ではFサイトにいる O 計算結果はケース Aと同様にホールの
第3隣接サイトまで示したが、ホールがαサイトにいるときは局在スピンの変化はほとん

どみられない。 一方ホールカザサイトにいるときは、第 1隣接サイトの局在スピンの値が少

し小さくなっている。

3.3 近藤結合下のホールの運動

見積もられている現実的なノぞラメータ値は、 Cu酸化物で t= 0.3 '" 0.5 eV， J '" 0.1 eV 

そして!{'" 1.0 eVであるが、 J/t=O.4、!(/t= 30の場合に計算した E(k)曲線の全体図を

図20に示した。局在スピンが反強磁性的にならんでいる状態にキャリアとなるホールが1

個ドープされた状態を始状態とし〈図 6(c)参照)、これをエネルギーの原点にした。この

図はホール描像で表しであるが、下段の矢印は反強磁性状態の局在スピンを表し、また上

段の矢印はキャリアとなるホールを表している。図 20には、ケース Aの場合に似た 2つ

のインコヒーレントなバンドがあるが、ケース Aとは逆に、下のバンドがシングレット状

態にそして上のバンドがトリプレット状態に対応している O そして、最低エネルギーバン

ド‘は上側のバンドから完全に分離しており、また基底状態、は k=(π/2，π/2)であり、ケー
スAとは異なった結果になっている O このことについては、後で詳しくふれる。

図20に示された最低エネルギーバンド.のバンド幅は狭いので見やすくするために拡大

し、さらにその J(/ L依存性を J/t= 0.4の場合に図 21(a)に示した。上から}I聞に](/t = 1、

5、10、30そして 20で、 J{/L= 30の場合は目盛りをさらに 10倍に拡大しである〈右側
の目盛り)。このように J(/tが小さいときは、基底状態、は k= (0，0)であり、また最低エ
ネルギーバンドはケース Aと同じようにコサインーバンドになる O しかし J(/tが大きくな
ると、このことはキャリアと局在スピン聞のシングレット状態が安定することを意味して

いるが、 k=(π/2ヲπ/2)が基底状態になる。そして、 ](/L= 30の場合の最低エネルギー

バンドの J/t依存性を図 21(b)に示した。上から}I固に J/t= 2、1、0.4そして 0.1であるo

この図から J/t = 0.4あたりで‘バンド幅が最大になり、 k=(π/2，π/2)が基底状態なるこ
とがわかる。そこで、バンド幅を表す vV= [E(O，O) -E(π/2，π/2)]/tのパラメータ依存性
を調べるために、 Iイ/tを 10、15、20そして 30に変えたときの J/t依存性を図 22(a)に、
J /tを0.1(破線〉、 0.4(実線)そして1.0(点線)に変えたときの ](/t依存性を図 22(b)

に示した。この 2つの図から、 t-Jモデルと同様の妥当な J/Lの値で-バンドIIJffiは最大にな
ることがわかる、図 7(b)参照。そして、 J(/tがある程度大きくなりシングレット状態が安
定してくると k=(π/2，7r /2)が基底状態になることがわかる。これは、厳密対角化法によ
る結果と一致している [31]0 そこで Kが大きくなるにつれてシングレットが安定してい

く様子をみるために、波動関数の重みを調べた。その結果を図 23に示す。なお図中の C1

'" C4は、図 6(c)の C1'" C4に対応する。 J(が大きくなると、 C1とC2そして C3とC4

の重みが次第に等しくなっていくことがわかる。このことは、 Kが大きくなるにつれて反平行
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図 15.ケース Bの場合、 J/t=O.7、!(/t= -10のときのエネルギー分散曲線 E(k)の計算結果。

3つのインコヒーレントなノくンドがあるo 一番底のバンド‘は上のバンドから分離している。
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図16.ケースBの場合、 J/t=0.7、K/t= -10のときの E(k)の最低エネルギーバンド。

基底ベクトルの数が81のときを破線で、 20 ~)のときを実線で示した。基底ベクトルの

数が少ないときは、長=(π，0) ~ (π/2，π/2)に分散が現れない。

31 



nv 

3 2 

0.3 

J/t==O.l 

J/t 

(a) 

ハU

札
仏

u
nv 

nu 

ハ
U

ご
[
(
N
¥
u
h
h
N
¥

ビ
)
凶
人
(
)
ぷ
)
己

ご
[
(
N
¥

ピ
バ
¥
日
)
凶

t
s
d
)
巳

30 20 

-K / t 
ハU11
 

札
h
u

nv 

図17.ケースBの場合、 [E(O，0) -E(π/2，π/2)]/tのパラメータ依存性。

(a)J/t依存性で、下から)1阪に](/t = -1、-2、-'1そしてー16のとき。縦駒hは
バンド幅に対応し、 t-Jモデルと同様の結果になっている、図 7(c)参照。

(b )J( /t依存性で、下から)1聞にJlt=O.l、0.3そして 1.1のとき。
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(a) • 0.4999 

• • • 0.5UOO -0.499[1 0.4997 

• • 11O l O e S i te • • 0.4999 -0.4998 0.5000 -0.4998 0.4999 

• • • 0.4997 -0.4998 0.5000 

• 0.4999 

(b) • ー0.5000

• • • -0.5000 0.4546 -0.5000 

hole site! • • O • • -0.5000 0.4547 -0.4994 0.4546 -0.5000 

• • • -0.5000 0.4547 -0.5000 

• -0.5000 

図 19.ケースBの場合、 J/t=0.7、K/t= -10のときの基底状態長=(π/2，π/2)における
局在スピンのくSz>。

(a)キャリアがαサイトにいる場合。 (b)キャリアカザサイトにいる場合。
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スピン対つまりシングレット状態が安定になっていくことを示 している。

このように Kが充分に大きいときはスピンが消えた“シングレットホールの運動"とい

う描像が明確になり、スピンーフェルミオンモデルは t-)モデルの結果を再現することがわ

かった。しかしながら J(/tの大きさは前にふれたように今の計算に用いた J(/t= 30より
も実際にはかなり小さく見積もられている。そこで、次式で与えられるスピンに依存した

ホッピング項行f、つまり、ホールは動くときに回りのスピンを乱すもののシングレット状

態を保ち続けることを要請するハミルトニアンを (5)式のえにつけ加えて、有効的に J(/t
を小さくすることを試みた。

え'=t1 ε:σd叫 CJσ，。 (15) 
<i，j>σσ'“ 

なお、このハミルトニアンによるフェルミオンの運動は、現実的なパラメータ値でt-)ノ¥

ミノレトニアンによるホールの運動を再現する [17，35]。そこで、公+1ヤによる E(k)曲線
の全体図をt1= 2、tこし J二 0.4、 J(= 3のときに、図 24に示したが、図 7(a)のt-) 
モデルによる結果とよく似ている O そしてその最低エネルギーバンドを、基底ベクトルの

数を 51、 121そして 49 3と変えて図 25に実線で示した。なお図中の上に凸の破線
は基底ベクトルの数が51のときの行のみによるもので、つまり t1= 0、tこし)= 0.4、
J( = 3の場合である O この図から、同じ t、J、Kの値で、えのみの場合には基底状態は
k = (0，0)であるのに対し、行+げの場合には基底状態はk= (π/2，π/2)になることがわ
かる。そして、基底ベクトルの数が増えるとエネルギー分散曲線により細かい構造が現れ

るが、適当な基底ベクトルの数で E(k)の構造は収束し、基底ベクトルの数が増えても定
性的な結果は変わらなくなることがわかる、図7(b)参照。そこで、 t1をあらためて主要な
ホッピング項と見直すと、 t/t1= )/t1二 0.2、J(/t}= ~~となり、各ノぞラメータイ直は Cu 酸
化物で t= 0.3 r-v 0.5 eV， ) r-v 0.1 eVそして J(r-v 1.0 eVと見積もられているので、現実
的なノマラメータの値でスピンーフェルミオンモデルがt-)モデルと対応することがわかる。
さらにスピンに依存したらを主要なホッピング項とし、そして裸の tをノミラメータとして
扱い、 )/t1=0.4、1(/t1= 3のときのバンドrtffiのt/t1依存性を図 26に、また同じパラメー
タ値で、最低エネルギーバンドのt/t1依存性を図 27に示した。図 26には、 t}を正にとり tが
負の領域まで広げて計算した結果を示したが、 t/れのある領域でシングレット状態が安定
しスピンーフェルミオンモデルがt-)モデルに対応することがわかる O そして図 27から、
エネルギーがk=(π/2，7r/2)で最小になるときの E(k)の形状は、図 7(b)に示した t-) 
モデルにおけるものと似ていることがわかる。 一方、エネルギーが k= (0，0)で・最小にな
るときの分散曲線の形状は、裸のホッピング項tで決まることがわかる、図 11参照。図 28
に、 t/t1= 0.4のときのバンドIIJffiのJ/ l}依存性を示した。 1(/t1がある程度大きくなりシン
グレットが安定してくると、 k=(π/2，π/2)が基底状態になるが、図7(c)に示した t-)モ
デルの結果と似ていることがわかるO

図29に、キャリア近傍の局在スピンのく Sz>を示した。 t/tt= J/lj=O.4、J(/t1二 3の
場合の、基底状態、k=(π/2，π/2)における計算結果であるo キャリアとして↑スピンのホー
ルを 1個ドープした場合で、ホールが(a)ではOで表した局在スピンのαサイトに、 (b)で
はFサイトにいる。ホールがαサイトにいるときはホールのいるサイトとホールの第 1隣接
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サイトが大きく変化している。 一方ホールがFサイトにいるときは、ホールサイトだけに
変化がみられる O このように、スピン値が本来の 1/2よりも小さくなっていることはシン
グレットができていることを意味しているO そして、このシングレットの広がりはホール
の第 1隣接サイトの範囲内であることがわかる。そこで Kが大きくなるにつれて、シング
レッ卜が安定する様子を表 1に示した。

表局在スピンのくSz>
基底状態 k=(π/2，π/2)で、 t/t1=J /tlニ0.4のとき

ホールはαサイト ホーノレは βサイト
Iく/t1 ホールサイト ホールの lst.n.tl. ホールサイト ホールの lst.n.tl. 
O 0.4969 -0.2497 ー0.4982 0.4964 

0.3254 -0.2499 ー0.3652 0.4953 
3 0.1498 ー0.2499 -0.1790 0.4945 
10 0.0499 -0.2499 -0.0597 0.4942 

また図 30(a)に、ホールサイトにおける局在スピンのく Sz>のJ/t1依存性を示した。基
底状態 k=(π/2，π/2)における l/l1= 0.4、!(/t1 = 3のときの結果で、ホールがαサイト
にいるときは実線で、 Fサイトにいるときは破線で表した。そして図 30(b)に、ホールサイ
トにおける局在スピンのく Sz>の!(/ll依存性をあわせて示した。基底状態、 k=(π/2，π/2)
における t/tl= J/tl = 0.4のときの結果で、 αとFの意味は上と同じである。この 2つの
図から、!(/tlが大きくなるとホルサイトでシングレットが安定になり、また J/t1が大きく
なるとホールの運動によって向きが変わった局在スピンが修復される様子がわかる。さら
に、隣接サイト聞のスピン相関く Si・Sj>を図 31に示した。これは、 t/t1= J /tl =0.4、
!(/t1 = 3の場合の、基底状態、 k=(π/2，π/2)における計算結果である。キャリアとして↑
スピンのホールを 1個ドープした場合で、ホールが(a)ではOで表した局在スピンのαサイ
トに、 (b)では3サイトにし、る。この図から、シングレットが安定していると、〈特にホー
ルがαサイトにいるとき〉ホール近傍の隣接サイト聞のスピン相関は小さいことがわかるo
この結果は、 t-Jモデルにおけるスピン相関の結果と同じである。
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2つのインコヒーレントなノ〈ンド.があるo 上のバンド.はトリプレット状態、に、下のバンド

はシングレット状態、に対応しているo 一番底のバンドは上のバンドから分離している。
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図 21.ケース Cの場合、最低エネルギーバンドのパラメータ依存性。

(a)J( /t依存性で、 J/t=O.4のとき。 }(/l= 30のときは;、目盛りを 10倍に拡大しである
(右側の目盛り )0(b)J/t依存性で、 Iイ/t= 30のとき。
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(a.)J/t依存性で、下から}I闘に λ，/l=10、15、20そして 30のときo

(b )J( j l依存性で、 l波紋は Jjl=O.l、実線は Jj l=OAそして点線は Jjl=1.0のとき o
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図 23.ケースCの場合、 J/t=O.4のときのk=(π/2，π/2)における波動関数の重みの !(/t
依存性。
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図24.ケースCの場合、 t== 1，J == O.4，K == 6で、 tl== 2のときの

え十?ヤによるエネルギー分散曲線E(k)の計算結果。

一番底のバンドは上のインコヒーレントなバンドから分離している、図 7(a)参照。
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図 25.ケースCの場合、 t= 1， J = O.4，!( = 6で、 t1= 2のときの

行十行Fによる E(k)の最低エネルギーバンド。

(0ラ0)

i} = 0のときは行だけによる結果で、破線で示しであるo 図rlJの数字は、計算に用いた基

底ベクトルの数である O 基底ベクトルの数が少ないときは、 k=(π，O)r-.J(π/2，π/2)に分

散が現れない、図 7(b)参照。
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t/tl依存性。
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図 29.ケースCの場合、 t/tl= J /tl = 0.4、 !(/tl= 3のときの基底状態k=(π/2，π/2)に
おける局在スピンのくSz>。

(a)キャリアがαサイトにいる場合。 (b)キャリアカザサイトにいる場合。
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図30.ケースCの場合、 t/tl= 0.4のときの基底状態k== (π/2，π/2)における局在スピンの
くSz>のパラメータ依存性。

実線はキャリアがαサイトにいる場合で、 r~~長はキャリアが9サイトにいる場合。

(a)J/tt = 0.4のときの J(/tt依存性。 (b)Jイ/tl= 3のときの J/tJ依存性。
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図 31.ケースCの場合、 t/t1ニ J/t1=0.4、 !(/t1= 3のときの基底状態kニ (π/2，π/2)

における隣接サイト聞のスピン相関くSj，Sj>o

(a)キャリアがαサイトにいる場合。 (b)キャリアがFサイトにいる場合。
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4 考察

4.1 キャリアのエネルギー分散曲線E(k)

4.1.1 フント結合下の電子

先ず、ケース Aの結果について考察する O 図6(a)にフント結合下の電子のホッピング

過程の一例を示したが、反強磁性状態の局在スピンとフント結合している電子は隣のサイ

トに動くとそのスピンが局在スピンと反対向きになる状態ができる。つまり電子の運動に

伴って運動エネルギーの得はあるものの、磁気エネルギーは損する。しかしフント結合が

弱いときは磁気ポテンシャルの障壁は小さいので電子は比較的自由に動くことができる。

それで最低エンルギーバンドは図 12に点線で示 した形状になる O これに対し、フント結合

が強くなるにつれてポテンシャル障壁が高くなると、電子は動きにくくなることが予想さ

れる。しかし、図 12，13に示したように電子の運動にフント結合の強さ 11(/tlはあまり関
係していない。また電子の運動に、局在スピンの反強磁性スピン揺ぎJ/tはほとんど関係

していない。

その理由を、典型的な電子のホッピング過程に注目し、基底ベクトルの数を数個にしぼ

り〈図 6(a)の A1，A2，A3そして A4)、問題を単純化して調べる O この図 6(a)は、局在して

いる↑スピンのサイトにドープされた↑スピンの電子が、途中にエネルギーの高い状態、を経

るものの、 2回のホッピングの後、第 2隣接サイトに移る過程を表している O そして、 A4

の状態は A1の状態と等価になっている O それで、電子はこの後もさらに隣のサイトへと

動いて行けることになる。この単純な過程を表すノ¥ミルトニアンは、次式で与えられる。

仏 =Il -](z/2 J(+ー(: ~ I 
/l I 0 1( +ー/2 -1(z/2 0 I 

( 16) 

ここで、](+ーと ](zはそれぞれ](の横成分と縦成分である O これからは、簡単のために

!(+ー =](z三 Kとする。エネルギーの原点は J(/4となる。 一方、 Jの横成分はこのホッピ

ング過程には関係しない。また、簡単のために Jの縦成分は Oとおいた。

電子のホッピングの様子をみるために、 一電子グリーン関数を調べる O 一一電子グリーン

関数は、 σ(ω)= (ω+一行A)-lで与えられ、 ω+ω+'iOである。 1̂の状態から A4の状
態、への過程を表す行列 G14(ω)は、次のように展開できる O

G14(ω)=土tgll(ω)l土+...0 
μ)+ W+  

(17) 

ここで、
1 / 1 1¥  

gll(ω) = ~(_Å + A， u) (18) 
2¥ω+ω++}イ/

であり、フント結合 Kに関する 2x 2行列である。 911(ω)における 2つの極 ω=0と -J(

は、 A2と A3の混合状態、を表している。そしてこのω=0と -j(の2つの状態は反強磁
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性揺ぎと混じるために広がる。これが図 10の E(k)~ 0と-[(にみられる 2つのインコ

ヒーレントなノ〈ンドである。

さて、電子が混合状態のうちのエネルギーの低いトリプレット状態のω=0を使ってホッ

ピングすると、電子の運動に伴うエネルギーの損失はない。この運動によってE(k)̂-I 0の

下にコヒーレントな状態ができる。そして、このコヒーレントな状態のバンド幅は、次の

ように見積もることができる。 A2の状態を IA2>、A3の状態、を IA3>とすると、混合状

態は (IA2>+IA3 >)/.j2となる。それで、電子がこの混合状態を中間状態にしてホッピン

グすると考えると、ホッピンクツマラメータの tを有効的にt/.j2と見直すことができる。そ
して、反強磁性 2次元正方絡子を仮定して還元ブリリュアンゾーンで計算していることを

考慮すると、最低エネルギーバント‘のノ〈ンド111高は4l/.j2̂-I 3lと見積もられ、図 12から読

みとれるバンド11屈をよく説明することができる O またこの結果は、ザーネンがt-Jモデル

でトリプレットーホールで得た結果と対応している [41]0 ところで、 ω=0の状態は、遍歴

電子のスピンと局在スピンが同じサイトでつくる局所的なトリプレット状態のsz=Oであ
ると考えられるo それで、ドープされた電子は局所的なトリプレット状態のsz=oを介し
てフント結合下の反強磁性状態中を動く、と結論することができる。そして、このような

ホッピンクマ過程の特性のために、最低エネルギーバンドは相互作用のパラメータにほとん

ど依存せず、 Jを使わなくても電子は動けることがわかる。ここで、局所的なトリプレット

状態の中身を、波動関数の重みを計算することにより調べた。 J/t=0.7、!(/t= -10のと
きに計算した A1、A2そして A3の状態、の波動関数の重みは、それぞれ 0.52、0.30そして

0.09であった。このように A2とA3の状態の重みが違うので局所トリプレット状態、は安

定しているとはし、えないが、この 3つの状態の合計は 0.91になるので、電子のホッピング

過程はこの 3つの状態でほぼ決まるということができる O いし 1かえると、電子はほんの数

個の中間状態、を介してホッピングできるので、 E(k)の結果は変分計算で用いる基底ベクト

ルの数にほとんど依らない。このことは、実際に基底ベクトルの数を変えて計算して確か

めた。

4.1.2 フン卜結合下のホール

次に、ケース Bの結果について考察するO スピンーフェルミオンモデルにおけるフント
結合下のホールの運動は、 l-Jモデルにおけるホールの運動に似ている、という結果が得

られた。そして、そのバンド1隔は 0.5Jと小さいにもかかわらず最低エネルギーの E(k)の

J /t依存性は特によく t-Jモデルに似ていた [12，13， 14， 15， 16， 22，おう 36]0 ここで、
t -Jモデルにおける反強磁性状態、中の 1個のホールの運動については II章のモデルにつ

いての説明のところで-述べたが、要約すると以下の通りである。ホールが動いた跡にでき

る本来の向きとは逆向きの局在スピンは、 2個できたところでJの横成分であるんーによ

り修復されるので、ホーノレはさらに運動を続けることができる。つまりホールは局在スピ

ンの量子揺さと共鳴しながら運動する。これにプラケットを回る 3/2回転の効果が加わる

と、 k=(π/2，π/2)が基底状態になる。そして、 J/ lが大きくなるにつれてバンド何はんー
の効果で大きくなっていくが、 J/tがあまり大きくなりすぎると Jの縦成分であるみによ
りバンド幅は減りはじめる。これに対し、 Ĵ-IOのときはトラッグマン径路をホールは動
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き、 k= (0，0)が基底状態になる。
さて、スピンーフェルミオンモデルでt-Jモデルと同様の結果が得られたということは、

スピンーフェルミオンモデルにおけるホールの運動においても t-Jモデルにおけるホール

の運動と同様に、反強磁性スピン揺ぎが重要な役割を果たしていることが予想されるo つ

まり、同じフント結合下の運動でも、電子の運動の場合と異なり、ホールの運動には Jが

絡んでくることが予想される。それで、ホールの運動の場合には電子の場合よりも複雑な

スピン状態、を考慮しなければならないが、基底ベクトルの数を最小限にしぼることで〈図

6(b)のB1'" B7)問題を単純化して、ケース Aの場合と同様の考察を試みる。この図 6(b)

は、基底ベクトルの作り方のところで詳しく説明したように、↑スピンの電子が局在スピン

が↑のサイトからとり除かれた状態 (Blの状態)からはじまり、ホールが2回ホッピング

した跡にはフェルミオンのスピンと局在スピンの反平行スピン対が2組のこされるが、こ

れが](+ーと J+ーにより修復され、結局ホールが第 2隣接サイトに移る過程を表している。

そして、 B7の状態は B1の状態と等価になっている。こうして、ホールはさらに隣のサイ

トへと動いて行ける。この過程を表すノ¥ミノレトニアンは、次式で与えられる。

。 O 。 。 。 。
-J(z/2 。 。 。 。。 -J(z J(+_/2 J(+_/2 。 。

行B= I 0 。J( +_/2 -}イz 。/イ+_/2 。 (19) 。。J(+_/2 。 -J(z /イ+_/2 。。。 。J(+_/2 J(+_/2 -J(z J+_/2 。。 。 。 。 J+_/2 。
ケース Aと同様に、簡単のためにみ =0とした。行Bに対する B1の状態、から B7の状態

への過程を表す行列要素G17(ω)は、次のように展開できるO

1 1 
G17(ω)ニ ---t L' 10 tg14 (ω)J一一十.。

ω+ω+ -J(z/2 ω+ 
(20) 

ここで、 g14(ω)はB3'" B6の状態、に対するフント結合Kに関する 4x 4の行列で、次式

で与えられる O
1 I 1 2 1¥  

g14 (ω) = ~(一一 +一一一)0 (21) 
4¥ω+ω+ +!(ω+ + 2J( / 

この式の極ω=0ぅ-J(そして-2!(に対応する状態は、 B3'" B6の状態間の混成によってで

きる。ここで、 ω=-!(に対する状態、は 2重縮退している。そしてこの混合状態は、ホール

が動くとその跡にフェルミオンのスピンと局在スピンが反平行になることによってできる。

ω= 0， -!(そして-2J(に対する状態は反強磁性スピン揺ぎと混ざりあう O これが、図15に

見られるE(k)'" 0， -!(そして-2J(近傍の 3つのインコヒーレントなノくンドである。この 3
つのエネルギー状態のうち、 ω=0をホールのホッピングの中間状態に選ぶと、ホールは運動

エネルギーの損失なしに第2隣接サイトに跳び移れる。しかしこのとき局在スピンが本来の

向きとは逆の状態が2個できるが、これはJ+ーにより修復され、ホールが動く背景のスピン状

態は最初の反強磁性状態に戻される。さて、 B3、B4、B5そしてB6の状態を IB3>、IB4> 
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IB5 >そして IB6>とすると、 ω 二 Oの中間状態は (IB3> +IB4 > +IB5 > +IB6 > )/2と
表すことができる O それで、このようにホールがω=0の中間状態を 2回経て第 2隣接サ

イトにホッピングする過程の有効エネルギーは、ホッピンクツマラメータの tを有効的にt/2
と見直すと、 (t/2)2Jと見積もられる O これは、 t-Jモデルでの♂Jの1/4の大きさになっ
ている。このように、ホールの運動により E(k)-̂' 0の下にできるコヒーレントな状態の

バンド幅は、 t-Jモデルでの2J/tの1/4程度のせいぜい0.5J/tと見積もられ、図 17で示
したバンド帽を説明することができる。

ω=0の状態は局所的なトリプレット状態の Sz二 Oに対応する。それで-、ホールはケー

スAにおける電子と同様に局所的なトリプレット状態の5.， = 0を利用して動くことがわ
かる。しかしホールの運動には、電子の運動の場合とは異なり、フェルミオンと背景の量

子スピン揺ぎとの共鳴も重要になることがわかった。それで、局所的なトリプレット状態

が安定してくるとホールは動きやすくなるので、!(が大きくなるとバンド 111高は大きくなる

ことが理解できる。しかし、 !(が大きくなりすぎるとフント結合によるエネルギー損が大

きくなるために、バンド幅は0.5J/tあたりが限界になる。
ところで、!( -̂' 0のときは、遍歴電子と局在スピンの聞の結合を考えなくてもよいので、

ホールの運動はt-Jモデルにおけるホールの運動と同じになる O 実際、(5 )式で!(= 0 
とすると(3 )式になる。しかしこの領域は本研究の興味の対象外である。また I!(/tl>>l 
のとき、 J/ t̂-'Oの場合でも、ホールはプラケットを回る 3/2回転の効果により第2隣接格

子点にホッピングできる、図 8(b)参照。しかしこの場合の中問状態は、図 8(a)で示した

t -Jモデルにおける局在スピンの向きが本来の向きとは異なるだけというような単純な状

態、ではなく、し 1くつかの局所的なトリプレット状態の Sz二 Oを含んでいる O そしてt-J
モデルと同様に、このホッピングだけではk= (0，0)が基底状態、になる、図7(c)参照。

4.1.3 近藤結合下のホール

最後に、ケース Cの結果について考察する。!(> 0のときのホールのホッピング過程の

例を図 6(c)に示しである。この図はホール描像で表してあるが、反強磁性的にならんだ局

在スピンの中にキャリアとなるフェルミオンが 1個ドープされ、フェノレミオンと局在スピ

ンがシングレット状態を保ちながら第 2隣接サイトまでホッピングし、フェルミオンが動

いた跡にで-きる本来とは逆向きの局在スピンがJ+一によって修復される過程を表している。

そして、 C6の状態は Clの状態と等価になっているo こうして、フェルミオンはさらに隣

のサイトへと動いて行ける。

図21からわかるように、 Kが小さいときは!(による磁気エネルギー障壁は低いのでホー

ルは tで動ける。これに対し!(が大きくなると、ホールはエネルギー損失を小さくするた

めに!(+ーを利用してシングレット状態を保ち続け、そしてさらに反強磁性スピン揺ぎ J+ー

を利用して運動を続けることになるo J(が大きいときはシングレット状態が安定になり、シ

ングレット状態とこれよりエネルギーが/ぐだけ高いトリプレット状態の 2つに分かれる。

これが図20の2つのインコヒーレントなノくンドである。 J(が大きいとき、シングレット状

態と背景の反強磁性スピン揺ぎとの共鳴でできる一番底のコヒーレントなバンドは、上側

のインコヒーレントなバンドから完全に分離し、 k=(π/2，π/2)が基底状態、になり t-Jモ
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デルが与える結果と同じである。

バンド幅 W/t= [E(O， 0) -E(π/2，π/2)JltのJ/ l依存性を示した図 22(a)で、たとえば
]</t = 20のときは、 J/tく 0.9ではE(O，0) -E(π/2，π/2) > 0となりつまり k=(π/2，π/2)
が基底状態となり、ホールサイトはシングレット状態になっている。しかし J/tが大きいと
きは、局在スピンの量子スピン揺ぎが大きくなるために、シングレット状態は不安定にな

る。それでこの図からわかるように、シングレット状態、が安定になる J/tの臨界値は]</t

に依存することになる。このように、 ](/tが大きく適当な J/tの値でスピンーフェルミオン

モデルはt-Jモデルに対応することがわかる。ところで、 E(O，0) -E(π/2，π/2)く Oとな
る小さな J/tの値でも、 1(/tが十分に大きければシングレット状態、は安定していることに

なる。このことは、「シングレット状態が安定しているときは k=(π/2，π/2)が基底状態、に
なるJというこれまで適用してきた論理からはずれることになるが、これは次のように理

解できる。 J/tが小さいときはホールは量子スピン揺ぎと共鳴して動くことはできないが、
ホーノレはプラケットを回るとき、ホールサイトでのシングレット状態を保ちながらそして

同時にそのことで本来とは逆向きになった局在スピンを元通りに修復していくからである、

図8(c)参照。しかしながら、 J/tが極端に小さい場合は背景の反強磁性状態、そのものが不

安定になるため、本研究の対象からははずれるO この場合は、 t-Jモデルによると強磁性

状態、が基底状態になる [37]0 

このように r1(/ lがかなり大きいときに、スピンーフェルミオンモデルは t-Jモデルに
対応する結果を与える」ことがわかったが、現実的な](/ lの大きさでスピンーフェルミオン

モデルと t-Jモデルとの対応をみるために、 (15)式で与えられるスピンに依存したホッ

ピング項〈つまり具体的にはシングレット状態を保ったままホールを動かす項、 t1)、を加

味した。そこで、 (5)式と (15)式を同時に考慮、したハミルトニアン行+行fによるフェル

ミオンの運動を、 t1を主要なホッピング項と見直しそして tをノマラメータとして扱って得

られた結果が、図 25、26である。この 2つの図から、ハミルトニアン行+行fによるフェ

ルミオンの運動は、現実的なノマラメータ値でt-Jノ¥ミノレトニアンによるホールの運動を再

現する、といえる O また、基底ベクトルの数の違いによる l~(k) の変化の様子は、図 24 に

実線で示したスピンーフェルミオンモデルと図 7(b)に示した t-Jモデルと良く対応してい

る。そして、バンド幅の J依存性は、図 27に実線で示したスピンーフェルミオンモデルと

図7(c)に示した t-Jモデルと対応している O

これまで述べてきたように、反強磁性絶縁状態Ljlにドープされた 1個のフェルミオンの運

動をスピンーフェルミオンモデルで調べた結果、 E(k)については、準粒子の最低エネルギー
バンドの形状はキャリアの種類につよく依存することがわかった。そして、キャリアとなる

電子がフント結合〈強磁性相互作用〉が3郎、状況下に 1佃ドープされたときは、 k= (0，0) 
が基底状態、となり、最低エネルギーバンドの形状はフント結合の強さにかかわらず相互作

用がはたらかないときの電子のバンドに似ていた。 一方、キャリアとなるホールが強フン

ト結合下の half-filledのバンドに 1個ドープされたときは、 k= (π/2，π/2)が基底状態、とな
り、フェルミオンと局在スピンとのフント結合のためにバンド111mは狭くなるものの、最低

エネルギーバンドは L-Jモデルにおけるホールのバンドに似ていた。また、キャリアと

なるホールが近藤結合(反強磁性相互作用)の half-filledのバンドに 1佃ドープされたと

きは、結合の大きさを十分に強くすると或いはスピンに依存したホッピング項を加味する
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と、 k=(π/2，π/2)が基底状態となり、 l-Jモデルにおけるホールのバンドが再現された。
ところで図 12と図 21を見比べてみると、フント結合が弱いときの電子の運動は、近藤結

合が弱いときのホールの運動に似ていることがわかる。これは、フェルミオンと局在スピ

ンとの聞の相互作用が弱いときは、相互作用の種類によらず、フェルミオンは反強磁性状

態中をある程度自由に動けるからである O しかし、相互作用が強くなるとフェルミオンの

運動には違いが生じる。つまり、フント結合の場合には、相互作用が強くなっても電子は

少し動きにくくなるものの電子の運動にはあまり変化がみられない。これは、電子が強磁

性相互作用のもと、トリプレット状態のSz= 0を利用して運動エネルギーの損なしに動く

ためで-ある。これに対し近藤結合の場合には、反強磁性相互作用が強くなるとフェルミオ

ンのスピンと局在スピンは同じサイトでシングレットを形成し、エネルギーの低いシング

レット状態を保ちながら動く。つまり、スピンーフェルミオンモデルにおける“シングレッ

ト"は t-Jモデルにおける“空孔サイト"のようにふるまう [18]。ところで、本研究で

はスピンーフェルミオンモデルで3つのケースを調べたが、取り扱わなかったケースがもう

1つある。つまり、フント結合下の half-五lledのバンドにホールをドープするケース Aで、

相互作用をフント結合から近藤結合に替えると、これはキャリア濃度が小さいときの通常

の近藤結合モデルになる [46]0 しかしこのモデルでは、キャリアをドープしていないとき

の基底状態はシングレット状態になるので、反強磁性状態中のキャリアの運動を調べるの

に用いた本手法をそのまま適用することはできない。そしてこのモデルの取り扱いは難し

く、このモデルでの低エネルギー励起に関する研究は、まだし 1くつかの限られた条件で-し

かなされていない [47]0 詳細はこれからの研究にまたなければならない。

ペロブスカイト型の Mn酸化物における巨大磁気抵抗効果などの磁気特性が、本モデル
に似たハミルトニアンで調べられている [40]。本研究では遍歴電子聞には二重占有禁止の

制約をつけたが、このモデルでは遍歴電子問のクーロン相互作用をオンーサイトのクーロ

ン斥力としまた平均場近似を用いている O そしてこのモデルから、低密度極限における電

子の基底状態、は k= (0，0，0)で、 half-filledのバンドにドープされたホールの基底状態は
k=(π/2，π/2，π/2)であることがわかった。これは、本研究における J(< 0の場合の結果
に対応している O ところで、ぺロブスカイト型の Mn酸化物たとえば Lal-:t.CaxMn03は、
ホーノレのドピング量zが 1に近いときはキャリアは電子であり、 一方 Zが小さいときはキャ

リアはホールになる O つまりそれぞれ本研究のケース八とケース Bに対応する。また層状

ぺロブスカイト型の Cu酸化物たとえばLa2-xCaxCu04は、 zが小さいときはキャリアは
ホーノレであり、本研究のケース Cに対応する O しかし、本研究の結果と実験の結果を比較

するには、絡子歪 [48]や異方性エネルギーそして特に Mn酸化物では eg軌道の縮退や局在

スピンの値 [33]、あるし 1はまた Cu~変化物では 02p 軌道などの重要な要素をさらに考慮し

なければならない。また、 Mn酸化物における巨大磁気抵抗効果を理論的に研究するとき
に、しばしばら電子聞のクーロン相互作用をW~視した簡単なノ\ミルトニアンが使われてい

るが [29]、本研究からいえることは、クーロン相互作用を除外してはいけない、というこ

とである。また、本研究のスピンーフェルミオンモデルに似たモデルが、 Ni般化物に厳密対

角化の方法で適川されている [42，43]。そして、 1次元モデルにド.ープされたホールはほ

とんど動けずインコヒーレントな状態ができる、という結果が得られている O これに対し

本研究では 3つのケースともにコヒーレントな運動状態が現れたが、それは変分計算をす
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るとき予めコヒーレントな状態を用意しておいたことによる O いずれにせよ、さらに研究

を進める必要がある。

4.2 キャリアのまわりのスピン状態

さて、反強磁性状態中を動くキャリアの運動にともなう局在スピンの乱れについては、

キャリアの第 1隣接サイト程度の範囲内であることがわかった。先ず、フン卜結合下での

キャリアの運動にともなう局在スピンの状態、の変化はつぎの通りであった。、キャリアがα

サイトにいるときは、キャリアが電子の場合もホールの場合も局在スピンにほとんど変化

はみられない。これに対しキャリアがFサイトにいるときは、キャリアが電子の場合はその
サイトの局在スピンが本来の値よりも少し小さくなっている O またキャリアがホールの場

合は、ホールのいる隣のサイトの局在スピンが本来の値よりも少し小さくなっている。そ

してこの減少は、!(+ーの効果で‘!(の増加にともなって大きくなる。しかしこの減少値は、

J+ーの効果による局在スピンの元の正常な状態への修復にともない Jの増加にともなって

/1、さくなる。

次に、近藤結合下でのホールの運動にともなう局在スピンの状態、の変化はつぎの通りで

あった。、ホールがαサイトにいるときはホールサイトとホールの第 1隣接サイトが大きく

変化している。 ドープされた↑スピンのホールがαサイトにくるとエネルギーの高い状態が

できるが、!(が大きくなるにつれてシングレット状態が安定になりこのαサイトでの局在ス

ピンの値は小さくなっている。そしてこのとき 4つある第 1隣接サイトの局在スピンのう

ちの 1つは、本来の向きとは逆の状態になっている(たとえば図 6(c)のC3あるし、は C4の

状態〉。それでこの4つのサイトは等価であることを考慮すると、 αサイトにホールがいる

ときのFサイトでの局在スピンの値は[(+1/2) + (-1/2) + (--1/2) + (-1/2)]/4 = -1/4と
なる、表1参照。また Kが大きくなるにつれてシングレット状態が安定になるが、その広

がりはホールの第 1隣接サイトの範囲内である。 一方、ホールがFサイトにいるときはエネ
ルギーは低い状態にありこのサイトでシングレットは安定するので、局在スピンの変化は

このサイトだけになる。
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5 結論

反強磁性長距離秩序のある絶縁体中にドープされた 1個のキャリアの運動を、スピンー

フェルミオンモデルを用いて、次の 3つの場合にわけで調べた。

〈ケース A) フント結合がはたらき、キャリアとなる電子濃度が小さい極限

〈ケースB)フント結合がはたらき、キャリアとなるホール濃度が小さい極限 Chalf-filling) 

〈ケース C)近藤結合がはたらき、キャリアとなるホール濃度が小さい極限 Chalf-filling) 

キャリアのエネルギ一分散曲線 E(k)を2次元正方格子で計算して、以下のことがわ

かった。ケース Aの場合、最低エネルギーバンド‘の形状は 11(1の大ききさにかかわらず
自由電子的で、 k= (0，0)が基底状態、になる。 一方ケース Bの場合、 11(1が大きいときは、
k=(π/2，π/2)が基底状態、になり、最低エネルギーバンドはそのバンドrjJ高は狭く 0.5Jの程
度になるものの t-Jモデルの結果と似ている O そしてケース Cの場合、!(が大きいとき

に、 k=(π/2，π/2)が基底状態となりスピンーフェルミオンモデルは t-Jモデルに対応す
る結果を与える。そしてスピンに依存するホッピング項を加味すると、現実的な大きさの

パラメータ値でt-Jモデルに対応する結果が得られる。

また、キャリアの運動の様子はそれぞれ次のようになることがわかった。フント結合が

はたらくときの低密度状態、の電子は、同じサイトの局在スピンとの聞にできる局所トリプ

レット状態の Sz= 0を利用して、反強磁性長距離秩序の中を動く。 一方、フント結合がは
たらくときのhalf-filling状態、巾のホールは、フェルミオンに課せられた二重占有禁止の制

約の下で、ホール近傍のフェルミオンと局在スピンとの間にできる局所トリプレット状態

のんニ Oと、局在スピン聞の反強磁性スピン揺ぎを利用して動く。そして近藤結合がはた

らくときのhalf-filling状態中のホールは、そのサイトの局在スピンとの聞にできる安定し

たシングレット状態と、背景の反強磁性スピン揺ぎを利用して動く O

このように、反強磁性体中にドープされたキャリアの運動には、電荷とスピンの両方が

深く関係し、またフェルミオン聞に働く3郎、クーロン相互作用が重要になる O そして、キャ

リアの最低エネルギーバンドはキャリアの種類に大きく依存する O

そして、キャリアの運動にともなうキャリアの回りのスピン状態の計算結果は、以下の

通りである。フント結合下ではキャリアは局所トリプレット状態の Sz= 0を利用して動
き、また近藤結合下ではキャリアは局所シングレット状態を保ちながら動き、キャリアの

運動にともなって局在スピンは乱されるものの、キャリアの運動にともなう局在スピンの

変化は小さい。そして、シングレット状態が安定しているときのホールの回りのスピン相

関はt-Jモデルの結果と似ているが、シングレットの広がりは t-Jモデルのものより小

さくホールの第 1隣接サイト近傍に限られている。

最後に、このような研究はぺロブスカイト型酸化物の物性の理解に役立つと思われる。

しかし、残された課題は多い。たとえば、本研究では 1個のキャリアしか抜わなかったの

でキャリアの数を増やすこと、反強磁性状態以外の基底状態 (例えばRVB状態)、 S= 1/2 
以外の局在スピン値そして軌道の縮退や不純物効果などである。今後さらに研究を発展さ

せてし、かなければならない。
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