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【序】 

銅酸化物超伝導体が発見されて以来[1]、多くの科学者によって超伝導に関する理論的、実

験的研究がなされ、強相関系が注目されてきた。発見された酸化物には La2-x(Ba,Sr)xCuO4-y

などの p 型構造[2]と、(Nd,Pr,Sm)2-xCexCuO4-yや YBa2Cu3O6+x（Y-123 系）などのｎ型構造

[3]のものが挙げられる。このような背景の中で 1990 年にロシアの Kudinov 等は Y-123 系に

ついて光照射または外場誘起超伝導の実験報告を行い、超伝導発現と転移温度の上昇を確認

した[4.5]。この内容は光照射により CuO2 平面にホールが生じることにより超伝導を誘発さ

せるというものである。このような準安定状態遷移機構には三機構あると考えられ（A）光照

射による電子移動による準安定状態の生成、（B）光照射による CuO 鎖中の酸素構造再配列

による準安定状態の生成、（C）電子移動と構造再配列の両方による機構、が挙げられる。 
（A）は光照射により CuO2平面から CuO 鎖に電子が移動することにより相転移が起きる

という機構である。この（A）の機構はトランジスタモデルにより解析され Kudinov の実験

結果との一致が報告されている[6]。また（B）の機構ではレーザー照射によって CuO 鎖の酸

素構造再配列が起こり、その結果 CuO2平面から CuO 鎖への電子移動によって超伝導が誘起

するという機構である。そして（C）の機構では、この（A）の機構と（B）の機構の組み合

わせることによって遷移されるという機構である。 
ペロブスカイトの結晶構造を示すY-123系では90Kで正方晶から斜方晶へ相転移を引き起

こす。また酸素ドープ量 X＝0～0.4 のときに低温状態で反強磁性を示し、X=0.4～1.0 の低温

状態で超伝導を示す。超伝導転移温度は X=1.0 で Tc＝90K の最高温度を示す。本研究ではこ

の Y-123 系の酸化物などにおける CuO 鎖上の光照射による酸素イオンの再配列機構につい

ての量子化学的研究を行う。 

本研究では図１に示す 4 つのモデルを考える。Y-123 系の CuO 鎖中の酸素イオン欠陥標準

格子モデルを(a)とする。光照射後に(b)、(c)、(d)の 3 モデルが可能である。(b)では酸素の再

配列なしで CuO2平面から電子移動した場合、(c)では酸素の再配列のみ、(d)は酸素の再配列

と CuO2平面からの電子移動した場合に相当する。 

量子化学計算は Gaussian98 パッケージを用い、基底関数は 6-31G、UHF を用いた結果を

表に示す。 
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表：各モデルにおける全エネルギー(eV) 

(a) (b) （ｃ） (d) 

-6778.06 -6778.45 -6778.01 -6778.59 

 
以下の結果より(d)の電子移動酸素再配列モデルがもっともエネルギー準位が低く、安定し

た状態であることがわかった。次に（b）の電子移動イオン欠陥モデルが安定となった。これ

らの結果から、光照射により酸素再配列後に電子移動する機構が有利と考えられる。現モデ

ルでは格子ひずみなどを考慮していない。またより高度な手法を用いた計算が必要である。

詳細は当日報告する。 
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図１：CuO 鎖モデル(a)酸素イオン欠陥モデル (b)電子移動イオン欠陥モデル (c)酸素再

配列モデル (d)電子移動酸素再配列モデル（ 
 

 は酸素イオン、銅イオンを示す）




