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LaVO3 における軌道 自由度による一 次元 的な異方性
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　　 LaVO3 の C タイ プ反 強磁性相における軌道 秩序と軌道揺 らぎに関する理論的研究を行な っ

た 。 軌道 自由度に対する有効模型 を導出 し、ス ピ ン と軌道の相関によ り強い
一次元性が現れる こ

とを示 した。こ の
一次元 的な 閉 じこ め によ り、格子歪み へ の不安定徃が増強され軌道揺 らぎは抑

えられる。こ の こ とか ら、実験に見 られる振動子強度の
一次元 的異方性や磁気および軌道転移の

臨界温 度が 互 い に近接 して い る こ とが統一的に理解で きる。

1　 序

　遷移金属酸化物系の研 究の 急速な進展に伴い 、強相関電子系におけ る軌道 自由度の 重要性が盛

ん に議論され ている ［1］。 そこ では磁性と軌道状態の拮抗や協調現象が系の 電子状態を決め る上 で

重要 な役割を果 た して い る 。 d ある い は ノ電子軌道の もつ 空間的な 異方性は、三 次元 的な格子 構

造をもつ物質 において も一次 元あ る い は 二 次元的な電子状態を発現させる。

　本研究で はこ うした軌道 自由度を もつ 強相 関系と して La．VO3 を取 り上げて議論する。こ の物

質で は三重に縮退 した t2g 軌道 に d電子 が各 V 原子当た り2 個入 っ てお り、ス ピン と軌道の 自由

度 の両方が物性に重要な寄与を果 た して い ると考え られる。最近の実験結果 ［2］によ っ て 明 らか

にな っ た特徴的な こ とと して、磁気転移が軌道転移よ りも高温で生 じ、両者の転移温度は非常に

近接 して い る こ と、振動子強度の温度依存性 に非常に強い 一次元性が見られる こ とが挙げられる。

これ らの物性における軌道 自由度の役割を理解する こ とが本研究の 目的で ある。

2　 模型と計算結果

　軌道自由度のあるバ バ ード模型 の 強相 関極限と して 導かれる磁気軌道結合摸型 ［3］におい て、C

タイプの 反強磁性秩序および my 軌道の 一重占有を仮定 し た 。これ らは、転移温度の 関係か ら磁

性が軌道に比べ て大きなエ ネル ギー
ス ケ

ー
ルを も つ こ とが 示唆され る こ とや、ス ピン の 大きさが

S ＝ 1 で あるた め比較的量子性が効きに く い こ と、以前 の 平均場近似や第一
原 理 計算の 結果 ［4 ，

5］

な どから正 当化される と考え て い る。残 され た yろ 認 軌道の 自由度をス ピン 1／2 の 擬ス ピンで扱

う［6］こ とによ り得 られた軌道自由度に 対す る 有効模型は以下 の特徴を示 す。（i）擬 ス ピンの交換

相互作用 は c 軸方向は Heisenberg型 で ある の に対 し て ab 面 内は IsilL9型であ る。（li）相互 作用定

lE −niail ； ｝
・−nloton1 巳◎ aist 、9Q．JP

一 993 一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussei 　 Kenkyu

研究会報告

数に大きな一次元的異方姓があ り、現 実的なパ ラ メタ に対 して その 比は 上7 程度 に及ぶ 。 これ ら

の特徴から軌道の量子性が重要視され て い たが ［6亅、 LDA ＋U の計算か ら見積も っ た現実的なヤー

ン ・テ ラ
ー （JT ）相互作用を取り入れた計算を行な っ た結果、軌道 自由度における量子揺 らぎは

強く抑え られ 、こ の 物質の 物性に重要な寄与をして いな い こ とが分か っ た。また 、擬一
次元性に

由来した格子歪 みに対する強い不安定性が生 じ、比較的高い温度か ら軌道秩序の 不安定性が内在

して い る こ とを示 した 。 これ らの ことか ら、振動子強度の異方性 および磁 気 ・軌道転移温 度の 関

係が統一的に理解される こ とが分 か っ た。

3　議論

　マ ンガン酸化物な どの eg 電子系に比べ て t2g電子系におい て は JT 相互作用が弱 い こ とが期待

さ礼 軌道自由度の シ ング レ ッ ト形成とい っ た量子効果が議論の 対象とな っ て い た ［6ユ。 こ こ で の

結果は、第一原理計算から見積も っ た JT 相互作用 は無視で き る ほ ど小さくはな く、軌道の 量子

揺 らぎを強く抑制 して い る こ とを示 して い る。こ こ で 考察 し た LaVO3 で は 磁気構造に由来 し た

軌道の
一次元 性が格子 歪み へ の 不安定性を増強 し て い たが 、軌道転移が磁気転移 よ り高温で 生じ

るバ ナジウム 酸化物系で も、JT 相互作用が本質的な役割を果た し て い る こ とが示唆さ れて い る。

そこ で 非常に基本的で 興味の ある問題は、軌道 自由度の 量 子効果が本質的に物性を支配 し て い る

系が あるか とい うもの で ある。ある い は理論的には、軌道の 量子 揺らぎの効果が それ と拮抗する

JT 相互作用や三 次元性などに対 して 定量的にどの 程度支配的か と い う問題が興味深い 。今後こ う

した問題に実験 ・理論両面か ら取 り組ん で い く こ とが重 要で あ る 。
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