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研究成果の概要（和文）：トポロジカル超伝導の有力候補の一つである，時間反転対称性を破る新奇超伝導の探
索・物性評価について，理論的立場からの解析を遂行した。特に，ハニカム型の結晶構造をもつPt化合物超伝導
体は，その構成元素の違いにより，異なる超伝導状態の実現が示唆されている。これらの系に対し，第一原理計
算手法ならびに多体電子論的手法を活用して，定量的にその電子状態および各種のゆらぎの効果を評価した。そ
の結果，低エネルギー領域の電子構造の特徴が，超伝導対波動関数に強く寄与することを示した。得られた結果
は時間反転対称性を破る超伝導状態の出現に対する，微視的機構の理解に寄与するものである。

研究成果の概要（英文）：The theoretical study on novel superconductivity with time-reversal symmetry
 breaking was investigated microscopically. In particular, for Pt-based compound superconductors 
with a honeycomb-type crystal structure, it has been suggested that different superconducting states
 can be realized depending on the constituent elements. For these systems, we quantitatively 
evaluated their electronic states and various fluctuation effects using first-principles calculation
 methods and many-body theories of the electronic structure. As a result, we demonstrated that the 
superconducting pairing wave function strongly depends on the characteristics of the electronic 
structure in the low-energy region. The obtained results contribute to the understanding of the 
microscopic mechanisms behind the emergence of superconducting states with time-reversal symmetry 
breaking.

研究分野：物性II

キーワード： 時間反転対称性を破る超伝導　トポロジカル物質

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
次世代デバイスの素材の候補として，省電力性に優れるトポロジカル物質は関心が寄せられている。時間反転対
称性を破る超伝導はその有力候補として，現在勢力的に探索が行われており，理論側からのミクロな観点からの
アプローチによる実験とのクロスチェックは重要な課題である。本研究ではその低エネルギー領域での電子構造
が超伝導状態の出現に大きな寄与を及ぼすことを示しており，今後の新奇物質探索や微視的理解に貢献するもの
である。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９，Ｆ－１９－１，Ｚ－１９（共通） 
 
 
１． 研究開始当初の背景 
時間反転対称性を破る超伝導はトポロジカル超伝導の有力候補であり，活発な探索が遂
行されている。遷移金属酸化物超伝導体 Sr2RuO4，および 2011年に報告されたハニカム型
結晶構造をもつ SrPtAs では時間反転対称性を破るカイラル超伝導状態の実現が示唆され
ている。さらに 2018年に同一の結晶群に属する SrPtSb型 BaPtSbおよび BaPtAsが超伝
導状態を示し（引用文献①，②），特に BaPtSbに対するߤSRを用いた予備実験では，時間
反転対称性を破る超伝導状態の出現の可能性が報告されていた（引用文献③）。本研究では
上記の新奇超伝導体の報告から着想を得ている。研究代表者は本研究開始以前には遷移金
属酸化物超伝導体 Sr2RuO4などに対する端状態やトポロジカルな性質と観測量との対応関
係などを議論してきた。これらの知見に基づき，さらにハニカム構造をもつ複数の超伝導体
の解析を進めた。 

 
２． 研究の目的 
本研究では時間反転対称性を破る超伝導の候補であるカイラル超伝導に着目し，微視的
な観点からのその出現に対するトリガーとなりうる電子構造の解明，および分類を目指す
ことを目的とした。 

 
３． 研究の方法 
本研究は，上記の超伝導体に対し第一原理計算手法と多体電子論的解析手法を用いて定
量的かつ系統的な解析を実行する。主として第一原理計算手法を用いて各物質の電子状態
を評価し，微視的解析に用いる低エネルギー有効模型を構築する。さらにその有効模型を多
体電子論的手法で解析し，各種のゆらぎの評価ならびに物性に寄与する主要な電子構造を
同定し，出現しうる超伝導状態の対波動関数を議論する。 
具体的には第一原理計算手法には Quantum Espresso ならびに WIEN2k パッケージを
用い，有効模型の構築には Slater-Kosterの方法およびWannier90パッケージなどを利用
している。構築した有効模型に対して，平均場近似や乱雑位相近似（RPA）を適用している。
常伝導相における各種の相関関数からゆらぎを評価した。また線形化されたエリアシュベ
ルク方程式を解き，出現しうる超伝導対波動関数の有力な候補を同定した。 

 
４． 研究成果 
（１） 遷移金属酸化物超伝導体 Sr2RuO4に対する伸張圧縮効果の研究 
時間反転対称性を破る超伝導体 Sr2RuO4を念頭に置いた，カイラル超伝導のトポロジカル
な性質に対する伸張圧縮効果を遂行した。まず，第一原理計算手法により低エネルギー電
子状態を評価し，そこから有効模型を構築して，超伝導状態における一軸方向の圧力効果
とトポロジカルな性質との関連性を議論した。複数のフェルミ面のうち，2次元的なγバン
ドは圧力効果に特に敏感であり，圧力に応じてフェルミ面のトポロジーが変化し，その結
果，超伝導状態のトポロジカルな性質に強く影響する。 
カイラル超伝導に対する観測量である熱ホール伝導度の温度依存性は低温領域ではチャ
ーン数 ௖ܰ，超伝導ギャップΔとしたとき， 

௫௬ߢ ≈
ߨ ௖ܰ
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ܶ + ି݁ߚ

୼
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と表され（引用文献④），絶対零度付近ではチャーン数 ௖ܰと温度ܶに比例し，温度上昇とと
もに上式右辺第 2 項の寄与により温度の一次関数からのずれが生じる。超伝導対の対形成
に応じてトポロジカルな性質を反映するチャーン数および超伝導ギャップの構造は変化す
るため，熱ホール伝導度の温度依存性を観測・評価することにより，対形成のふるまいを同
定できることを示した。その詳細を学術論文として報告している。 
 

（２） ハニカム型結晶構造をもつ Pt 超伝導体の常伝導相におけるゆらぎの評価 
超伝導体 SrPtSb型 BaPtSb（空間群 187）は Ptと Baが 2次元的なハニカム構造ネッ
トワークを構成しており，大域的に空間反転対称性が破れた結晶構造となっている。1.6K
付近で超伝導転移が見られ，ߤSR の準備実験では時間反転対称性を破る可能性が報告され
ている。同一の結晶構造をもつ BaPtAs も 2.8K 付近で超伝導転移が報告されている。As
の一部を Sbに置換した混晶系に対する研究では，格子パラメータは置換の比率に応じて単
調に変化する一方で，超伝導転移温度は非単調な変化を示し，これらは両者で異なる超伝
導状態が実現していることを示唆している（引用文献⑤）。したがって，両物質に対する系



統的な解析は，時間反転対称性を破る超伝導体の理解に大きく寄与するものである。この

ような背景のもと，両者の電子構造を定量的に見積もり，常伝導相における各種のゆらぎ
の発達の仕方について評価している。 
図１は第一原理計算手法で求めた BaPtSb および BaPtAs の電子構造を表している。両者
は極めてよく似た構造を示す。ともに van Hove 特異点である M 点周りでは低エネルギー
付近に平坦なバンドが出現するが，BaPtAs に比べ BaPtSb は平坦なバンドがフェルミレベ
ル付近に近づいていることがわかる。その結果，݇௭ = 0でのフェルミ面に対し，ブリルア
ンゾーン端の K点（K’点）を囲む BaPtSb のフェルミ面は BaPtAs と比較して K点から離
れている特徴をもつ。 
両者に対し，スレーター・コスターの方法を用いて低エネルギー有効格子模型を構築し
て，RPA を適用した。RPA では各種の相関関数は既約感受率の構造を強く反映するため，主
として既約感受率に注目して解析を行う。 
BaPtSb および BaPtAs の既約感受率の最大固有値の波数依存性を図２に示す。BaPtSb は

ࢗ ∼ (0,0.7 ∼ ,ߨ0.8 0)（およびその 6 回対称点）で最大値をもち，ݍ௭方向には|ݍ௭|~ ߨ 2⁄ 付近
まで発達している。一方で BaPtAs はࢗ ∼ で最大値をもつことを示している。この結(ߨ,0,0)
果は，BaPtSb はゆらぎが発達は 2次元面内で支配的である一方で，BaPtAs は面間方向にゆ
らぎが発達しやすい傾向を示唆している。さらに，両物質とも感受率の最大固有値へは，ブ
リルアンゾーン端の K 点周りのフェルミ面および電子状態の寄与が支配的であることも

確認している。図３はフェルミ面のネスティングの様子を示したものである。BaPtSb は
BaPtAs と比較して K 点周りのフェルミ面のネスティングが良く，それが感受率に強く反映
されているものと考えられる。一方，݇௭軸方向にもフェルミ面の重なりが見られ，これが
ࢗ ∼ における感受率の増大に結びついている。既約感受率で現れるゆらぎは各種の(ߨ,0,0)

図 1 バンド構造，状態密度，フェルミ面とࢠ࢑ = ૙の断面図。（BaPtSb：左図，BaPtAs：右

図）図(a)，(e)の赤線は有効模型のバンド構造［雑誌論文①］ 

図 2 (a) BaPtSb および(b)BaPtAs の既約感受率の最大固有値の波数

依存性。温度ࢀ࡮࢑ = ૙.૙૚ eV。［雑誌論文①］ 



秩序に強く反映されるが，BaPtSb の感受率の結果は三角格子などの結果と類似しており，
出現しうる超伝導状態としてはカライル超伝導が有力候補となりうることを示している。 

このように BaPtSb と BaPtAs は同一の結晶構造をもち，電子構造も全体的に極めて類似
しているが，低エネルギー領域の微妙な違いが感受率に強く反映されることを示した。そ
の結果，両者の出現しうる超伝導状態が異なる可能性について議論した。本研究について
は学術論文，国際会議プロシーディングス，国際学会および日本物理学会などで報告して
いる。 

 

（３） ハニカム型結晶構造をもつ Pt 超伝導体の超伝導対波動関数の評価 
前述の（２）では Pt 超伝導体の常伝導状態では，既約感受率の最大固有値へは K点周り
のフェルミ面および電子状態が大きな寄与を占めていることを示した。その結果を受けて，
そのフェルミ面およびバンド構造を再現する 1 バンド模型を新たに構築し，超伝導対波動
関数を解析した。具体的には RPA の範囲で線形化されたエリアシュベルク方程式を数値的
に解き，出現が有力視される対波動関数について分類・評価を行っている。 
 van Hove 特異点である M 点周りの低エネルギー領域に出現する平坦なバンドに起因し
て，スピンシングレット(ܵ = 0)の解では݀௫మି௬మならび݀௫௬的な構造が最安定状態で縮退して
現れる（図 4(a,b)。これはカイラル݀波(݀௫మି௬మ ± ݅݀௫௬)の出現を示唆している。一方，スピ
ントリプレット(ܵ = 1)の解は݂波が現れた（図 4(c)）。温度を下げるにつれて，スピンシン
グレット，トリプレットともに最大固有値は発達するが，用いたパラメータの範囲ではス

ピントリプレットの解が，ややスピンシングレットよりも安定する傾向を示した。 
系はガンマ点まわりにも2次元的構造をもつシリンダー状のフェルミ面が存在するため，
3 バンド構造を考慮すると，݂波の解は不安定になる一方で，カイラル݀波は影響を受けに
くいことを議論した。本研究については，日本物理学会ならびに国内研究会で報告してい
る。 
 

（４） ハニカム型結晶構造をもつ YPtAs 型 BaPtAs（空間群 194）の常伝導相におけるゆらぎ
の評価 
ハニカム型結晶構造をもつ YPtAs 型 BaPtAs（空間群 194）はܿ軸方向に PtAs２層が交互に
積層した４層周期の構造を取り，その結果空間反転対称性をもつ（図５）。温度2.1 − 3 K で
超伝導転移が報告されている。 

図 3フェルミ面のネスティング (a) 面内，(b) 面間方向。K点周りのフェルミ面のみ表示。

［雑誌論文①］ 

図 4 安定な対波動関数の波数依存性。(a,b) スピンシングレット，(c) ス

ピントリプレットの解。下図はࢠ࢑ = ૙での断面図。実線はノード。 



 第一原理計算手法で得られた電子構造は空間群187の SrPtSb 型 BaPtSb およびBaPtAs と
よく似たものとなるが，極めて 2 次元性が強く，フェルミ面はシリンダー状構造をとる。
さらにブリルアンゾーン近傍に六角形状のフェルミ面が現れる。 

 有効格子模型を構築するパッケージである Wannier90 を用いて飛び移り積分の値を見積
もった。 ܿ軸方向の主要な As－As間ホッピングは１－２層間および３－４層間は 0.11 
eV程度に対し，２－３層間は 0.05 eV以下となっており，面間方向の飛び移りが強く
抑制されていることを示している。 
既約感受率の波数依存性（図 6）は，BaPtSb のݍ௭~0の結果と似た構造をもつが，

BaPtSb に比べてܿ軸方向（ݍ௭方向）の依存性がさらに抑制され，2 次元性が強く表れ
ていることを示した。これらの結果より，時間反転対称を破る超伝導の出現にはより有
利な電子構造をもち得ることを示唆している。 

本研究については，日本物理学会ならびに国内研究会で報告している。 
 

（５） まとめと今後 
時間反転対称性を破る超伝導体の複数の候補物質に対し，第一原理計算手法および多体
電子論的手法を活用して微視的観点からの理論的解析を遂行した。特に超伝導体 SrPtSb 型
BaPtSb ならびに BaPtAs では，両者の低エネルギー領域の電子構造の違いを反映して，異な
るゆらぎのモードが発達することを報告し，出現する超伝導状態が異なる可能性を議論し
た。その後，超伝導状態の対波動関数の有力候補を絞り込み，カイラル超伝導が有力候補に
なることを示した。さらに YPtAs 型超伝導体 BaPtAs について，面内方向での強い伝導性を
反映して，２次元的なゆらぎのモードが発達することを示した。これらの系統的な研究を
引き続き遂行しており，時間反転対称性を破る超伝導体に対するトポロジカルな性質につ
いての詳細な解明は，今後の重要な研究トピックと考えられる。 
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図 5 (a) YPtAs 型 BaPtAs（空間群 194）の結晶構造 

 (b) フェルミ面 (c) ࢠ࢑ = ૙のフェルミ面 

(a) (b) (c) 

図 6 既約感受率の波数依存性 
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