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Z OH比b ar d模型正常态的 NM R研究
*

吴深尚 纪哲锐

(中山 大学物理 学系 )

摘 要 从 z u o一

An d er。 。 n有效哈密顿量出发
,

研究正常态下高温超导材料 C u o z平面 C u ’ `

核自旋驰豫问题
.

假设 S iP n o n 与铜核自旋之间存在一超精细藕合作用
,

计算了各种掺杂下

核自旋驰豫率 1 / T l与温度 T的关系
.

关幼询 自旋涨落
,

超精细藕合作用
,

核自旋驰豫率
,

高温超导体

1 引 言

自从发现氧化物高温超导体 ( H T c
S C ) 以来

,

人们致力于探索新的超导机制
,

作为

了解电子性质
,

探索超导机制的重要手段之 一 的 N M R 实 验 和 理 论 研 究 已 广 泛 展

开 “ ~
。 〕 。

H T c S C的N M R实验结果表明
,

不仅在超导态下 H T o
S C有不同于 B C S超导体

的反常驰豫行为
,

其正常态的核自旋驰豫行为也有别于通常金属的驰豫行为
。

我们已在

Z o u 一

A
n
d

e r s o n

哈密顿量的基础上计算并讨论了在 S p i n o n
的S波 S i n g l

e t P a i r超 流态下

C 。 + +

的驰豫率 l/ T
: : 〔 ` 〕 .

由于正常态的性质与超导机制有着密切的关系
,

本文对 H T
c
S C

正常态的核自旋驰豫问题进行研究
.

H T
c S C正常态的核自旋驰豫实验一直未被理论很好地解释

,

其中一个重要 的
一

原 因

是电子系统与核自旋之间的超精细作用令人困惑 ( P uz
z l in g )

,

至今它一直是一种唯象

的假设
。

另一个原因是反铁磁自旋涨落 ( A F M S F ) 对 l/ T :
的贡献问题仍然没有清晰的

结论
。

T a

an m ot 等在平均场近似下研究了 t 一 J模型正常态的N M R驰豫率
〔 “ 〕 ,

他们 提 出反

铁磁自旋涨落的权重在低温或低能激发时将从Q (二
, 二 ) = 寸发生漂移

,

只有在高 温 及高

能激发时最大权重才位于璧
二 口(二

,

劝
.

Im铆对正常态的N M R实验的唯象分析 中认为

高温时 1 / T
、行为全要应与叮~ O的自旋涨落相联系

r 3 “ 。

我们从 Z
o u 一

A o d er
s o n 有效哈密顿量出发

,

依照 B lu e t 〔 “ 〕
引入唯象的超精细 辊合作

用计算各种掺杂下由自旋引起的核驰豫率
.

所得结果与 B lu et 研究 Z D H u b b ar d 模型 的

结果定性一致
.

我们也将结果与 I m ia 的理论分析进行比较讨论
.

七
本文 1 9 91年 10 月 21 日收到

国家自然科学基金资助项目



中山大学学报 ( 自然科学版 》 第韶卷

2 S p in on 自能修正及化学势

在 ZD平方格点上引入 H a b b
a :

d模型
,

其哈密顿量为

H == 一 t 习 (
e升c ,· + ”二

)
+ U
不

· `个
· `、 一 拜习

户 + 户
.

勺 ` 0 , 目口 ( 1 )
(泣,

j ) 口

依照 Z o u 一
A n de

r s o n 〔“ 尹引入玻色场 。 i ,

双占据态算子 id
,

以及自旋为 1 / 2的费米 场 凡
口 ,

作如下变换

c二
= e ` s几

+ s g n
( a ) `声s 。̀

( 2 )

其约束条件为

`

亨“ + d声d ` +

菩s
i口 s f口 = ( 3 )

得到有效哈密顿量

、 .了,dUōt、,I了.、奋侧̀了.、H · “ = H
。 一 `
月(s八

“
; ;
“ ,杏“ ` , · “

舟
“ , ,“几

“ “
)

式中
,

H 。 = 一

“于
。

(
·`·

: “ `
; )

“ ; “ 。 + U
军

`广“
+ ;

军 (
·

; 一
+ `户“

一 ,

)
( 4 )式中 J二 4t 丫U

,

在U 》 5t 及掺杂量6》 t/ U的条件下
,

有效哈密顿量是 H u
b b ar d

的一个很好近似
。

在上述条件下
,

取

ie 一~ 知 e< i) = e == 了万
,

id
一

<丙> = O

将 S p in o n

算子变换到动量空间
:

、 .户、 .了内七仲了
J夕.、夕奋、

`、.口声n甘
,上了.、

=.土丫
力
`

、、.产,上n甘产̀.、、

一一几l
力
万

5 1。 = ( i /召万 )习。 `不
· ’ i , 。 s* 口

,

则 ( 4 )式变为
H o f f = H r + H z

H , =

H J =

界 (
·。一 ;

)
:加: *。

一 ` Z“ ZN , 。
,

;

恩
, 口: 。

〔
“孟

· 。 , · “丈
, 一。 ,

二
(
“ 。 ,
二“ *一 “ * , 口 “ ,二

)〕
一 尹、

, , 、
小山

_

_ 。
。

_ _

二

、 c _ : _
_
一

`
, r .

、 。 _ 1 ~ l’k
·

占 ~ 、 _ 、 二

,
、
, , 一

( 7 )式中
,

仆
, 。 二 一 tZ 占丫k

, 拼为 s p in o n 的化学势
, 了k二 宁习扩

,

一
,

习表示对最近邻格、 ’

“ ”
’ 一` 川

- 一
’

一 ` “ ’ 『一

/ 砂 一 r - 一
一 ~

’ . 了
一

刀
’ ` 吕

一 Z 欠
一 ’

欠认 .J
、

..J 从枯
、
尸旧

8 己

点求和
,

Z为近邻数
,

万为格点数
。

H t表示 S p in 。 。 的动能
,

H J表示交换作用
。

这个模型有 3 个独立参数 t ,
J

,
占

。

在准确的半满填充下
,

这个哈密顿量等价于 A F

作用 ( J / 4 )习 ( is
.

S j 一 1 )
。

用 A P A近似
,

计算结果表明场项代表的自旋涨落将 S p i n o n 的
` ,
j

能带加宽
,

并将 S p in 。 n
的能量重整化

.

这一能量重整化在小掺杂时是不容忽视
,

下面的讨

论中我们采用重整化能量宽度 D及重整化能 量 。 .
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a910矶
= 。。 一

琴
习 : k _

&’f
。 , ,

另
= 一

认/ 。
上V k l

,、 =

{
` + 一 p〔 , (言; 一 , )〕

}一
<s又S

; >

上式夕= l/ kB T是温度的倒数
.

为计算化学势
,

我们用 S p i n o n

数与掺杂量舀的近似关系
:

N
: = N ( 1 一 占) == 习 ( s丈s * >

再q

并取 S p i n o n 的态密度为
“ `; ’ 二

赤
,·

l警I
得到 S p i n o n

化学势与掺杂的关系式
:

“ 二

击 {
’· ` ZD“ ,’

·

· o s h

普
( D一 ; )

。 o s h

普
( D + ; )

+ 夕;
( I

n

刃李L
一 1、

\ ` I

+
予

_
_

(
_

二 l护̀ i介少上 r l。 , R, ! 。 : 、 。。 一 。一 : , 。 ! , .刀
`
(
一 2。。 I。 一)11 (川十

乒
: 一 ’

一
二

丫
- - - -

一 L
` ” 乙解 ’ “ ’ 十 巴

一
巴 一 “ ’ r

’

乙 ` L
一 ` ” “ ’ “ ” J f

、二 上 ’

其中 c = o
。

5 7 7 2 1 5是尤拉常数
,

E ` ( x )是 A i r y 函数
.

N
s

是 S p i n o n
数

.

3 正常态核自旋驰豫率 l/ T I 的计算

在自旋驰豫率的计算中
,

如何选取电子自旋与核自旋之间的祸合作用常数是一个复

杂的问题
.

通常都作唯象假设
。

M il a 一 R i o e对 C
u O :
平面引入超精细祸合系数

〔 ’ ) :

刁` a()
= ’ 。 +

断
。 +

幼毒 ( 1 2 )

(占
小

己习<占
1一
之

一一物

B ul e t在讨论掺杂系统时对 Z D H
u
b b

a r d模型引入一个 局 域 接 触 的超 精 细 祸 合

A乙瓦
,

他考虑了各向同性及各向异性的栖合系坎
.

结果一致得到反铁磁自旋涨 落 增大

自旋驰豫率的结论
。

基于上述考虑
,

我们在讨论 Z D H u b b a r d模型的正常 态 的 自旋 驰 豫 率 时
,

引入

S iP
n o n
与 C 。 斗 +

核自旋之间存在一个局域接触超精细祸合作用
:

H hf = 叉A乙
·

考

上式 A是超情细祸合常数
,

了i及武分别是 c
。 十 +

的核自旋及 S iP
n 。 n
的自旋

.

根据费米关于 自旋翻转跃迁率黄金定则
,

得到正常态 下 c 。 + 十

核自旋驰豫率
:

: 厂
1 一、

,、 m : 二 } , 2
2

艺 , (只) 「
1 一 , (藻

`
)飞

。 (育; 一

了*卜 、 )

不, 一
) 0 八左, ` 护

( 1 3 )

( 1 4 )
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碑
、 沪

上式中
。 k是P i n o n

的能量
,

由 ( 1 1) 式及 ( 1 4) 式进行数值计算时
,

采用 S p in o n
的重 整 化

能带宽度D及态密度 ( 10) 式
.

计算所用的掺数为 t/ u = 。
.

2
,

D = 。
.

4 e v
.

图 1 给出 T厂
’
D

与 T / D的关系曲线
,

与 B : le t的计算结果 ( 图 2 ) 做比较
,

定性符合
.

图 3 给出 正 常态

下 l/ 几与温度 T的关系
,

所用参数为 A 二 一 20 k o e/ 拼
: ,

这是依据 Im ia 文中所给
。

图 3 的

结果与 I m ia 所得的 q~ 0自旋涨落对 l/ T :
的贡献 ( 1 / T

;

) 定性一致
.

一 0
.

. 0
。戈

舀月.O — O

. — .

O
。
2

石

O . 气

0 0 乏少
0,4仍

方

. 匀
。

0
.

0伪 0
.

0,嘴 0 . 0气, 0
.

饭 0 0
.

倪
了-

.O

少
T / D

0
.

0多手 0
.

0二7 .c
.

沪之 0
.

卜` 0
.

的 , 0 一

仍 ,

图 I T石
i D ~ T /D 的关系 图

.

T护是驰豫率
,

D 二 0
.

45e v 是 s iP 。 。 n 的能带宽度

F i g
.

1 T h e 二。 r m a z i z e d , p i二 : e l a x a t i。 。 , a t e r 犷
,

D v s t h e

n o r m a l i z e d t e rn P e r a t u r e T /D

U /切一 O
。

2 5

n h 一 ,
·

1〕 ,

一
C u R尸A 丫

(r:龟乙万奋

806匀.

…
,000

汪
.

曰ó

O
。
2

0
.

0 匕二we se ` ee一目

一一
司

o
·

。 0
.

0 0 5 0
.

0 1 0
.

0 15 0
.

0 2 介
.

? 5

丁 /W

图 Z T万
生牙~ T /不的关系图

平是电子能带宽度
, U 是

库仑作用
, n五是五ol e填充数

F i `
.

2 T h e n o r m a l i z e d r e l a
-

x a t i o 。 r a t e , 夏
,

附 v s

, co
, , 0 20 0 2如

T (从 )

t h e n o r m a l i z e d

t e m Pe r a t u r e T /附

图 3 T ;
’
一 T的关系图

F i g
.

3 T h e s p i n r e l a x a t i o n

r a t。 丁r
, 。 , t 、 。 f u n e t i。 。

o f t e m P e r 拜 t u r e T

沐
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4 讨 论

我们从 z 。 。 一

A o d改 , 。 n
的有效哈密顿量出发

,

唯象地假定 s p i。 。 。与 C u 十 +

核自旋之间

存在一个超精细作用计算 C 。 十 十

的核自旋驰豫率 l/ T , ,

由于所考虑的掺杂区 ( 0
.

0 75 ( 占镇

。
.

125 ) 的正常态属于顺磁金属态
,

这是一种自旋关联较弱的态
.

自旋磁化率 x q( ) 及 波

矢为寸的自旋涨落频宽 r (的对波矢寸的依赖关系很弱
.

同样
,

B u l e t在讨论 ZD H
u
b b

a r d

模型时
,

采用 it g ht 一 b i n d i n g模型及 R P A近似计算 Y B a Z
C u 3 O

7

的 i/ T , .

他所考虑 的掺

杂量也是属于弱关联的顺磁金属态
.

不过 B lu e t的工作中
,

每个 C u
原子上的平均电子数

:
是 一个 R P A 范围内控制自旋关联强度的参数

,

并不是真 正的载流子数
.

而我们工作中

的掺杂量占是真正的物理掺杂
,

因此我们的结果与B ul e t结果做定性上比较
.

为了更直接与实验结果比较
,

我们又作出 l/ T : ~ T的关系图 ( 图 3 )
,

从图中可 以

看出 l/ T
,

与 T 的关系基本满足
:

l / T
: = a + bT ( 15 )

这种结果在正常的高温区 ( T ) 150 K ) 与实验结果定性一致
.

温度处于 T 。蕊 T 《 1 5 o K时

实验结果并不存在 ( 1 5 )式的关系
.

H T o S C 正 常态核自旋驰豫的反常现象引起广泛的兴

趣
,

存在各种不同的理论解释
,

M or i y a 〔 “ 〕
用 S C R理论计算 1 / T

; ,

他强调 寸~ Q (。 劝的

自旋涨落贡献
,

但是很难用同样的出发点处理 q~ O涨落
。

F u k u y a m a
则认为 不 能 象唯

假设寸~ o的自旋涨落权重最大
,

并认为最大权将因低温及低能激发而偏 离 q = O (
二
幻

。

事实上
,

我们的计算工作是基于整个 q范围内自旋涨落对 l/ T
:

有平权的贡 献
,

这是

一种背景贡献
.

由于实验证实即使在超导态下 A F S关联仍然存在
,

所以应该考虑在某些

温度区间A F M S F的权重增加
.

Im ia 唯象假定 T < 15 o K 时 l/ T
,

的贡献主要 来 源 于 q~

Q (万
、

幻的 A F M S F可能是正确的
,

我们的理论计算支持了这种看法
.

感谢史隆培教授有益的讨论和帮助
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布

·

简 讯
·

《计算机科学理论与技术
》出版

由本校学报编辑部出版的 《 中山大学学报论丛〔2 6〕一计算机理论与技术 》
,

于 1 9 9 2

年校庆前出版 ( 国内外公开发行 )
。

本集收录的论文是从我校岭南 ( 大学 ) 学院计算机

科学系的教师近年来投送学报的稿件中精选出来的
,

经校内外专家审定
,

具有较高的学

术水平
。

木论文集的内容主要有
:

计算理论
、

人工智能
、

计算机软件技术及其应用等
,

本文

集内容对有关专业的师生与科研人员有较好的参考价值
。
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