
東京大学・大学院工学系研究科（工学部）・助教

科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

１２６０１

若手研究

2020～2019

従来型・非従来型超伝導体に対する超伝導密度汎関数理論の開発と応用

Development of superconducting density functional theory for conventional and 
unconventional superconductors

６０８０４２００研究者番号：

野本　拓也（Nomoto, Takuya）

研究期間：

１９Ｋ１４６５４

年 月 日現在  ３   ４ ２３

円     1,600,000

研究成果の概要（和文）：本研究課題では、非経験的第一原理計算に基づく超伝導計算手法の開発を行った。特
に、超伝導密度汎関数理論へのスピン軌道相互作用の導入・奇パリティ超伝導計算の実装を行い、Sn1-xInxTeお
よびCuxBi2Se3の超伝導発現機構の解析を行った。また、中間表現基底＋スパースサンプリングの手法を適用
し、従来困難だった転移温度の低い超伝導体において、第一原理的Migdal-Eliashberg計算からその転移温度を
定量評価することに成功した。

研究成果の概要（英文）：In this project, we have developed a non-empirical method to calculate 
superconductivity. In particular, we have introduced the spin-orbit interaction into the 
superconducting density functional theory and implemented the odd-parity paring to analyze the 
mechanism of superconductivity in Sn1-xInxTe and CuxBi2Se3. We have also succeeded in quantitatively
 evaluating the transition temperature of superconductors with low transition temperatures. This has
 been achieved using the ab initio Migdal-Eliashberg calculation combining with the intermediate 
representation basis and the sparse sampling method.

研究分野： 物性物理学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
超伝導密度汎関数理論へのスピン軌道相互作用の導入や奇パリティ超伝導計算の実装は、トポロジカル超伝導を
はじめとする非従来型超伝導を第一原理的に計算する枠組みを提供する点で意義深い。また、本研究課題で、高
精度な超伝導計算手法である第一原理Migdal-Eliashberg計算を転移温度の低い超伝導体に適用することが可能
になった。これにより今まで超伝導密度汎関数理論では説明できなかった超伝導体の発現機構に、別手法からア
プローチすることが可能となった。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
近年、鉄系超伝導体をはじめとする強相関電子系において有効模型を用いた微視的理論が急

速に進展しており、系の対称性やスピン・軌道および格子などの自由度の超伝導発現機構に対す
る影響が徐々に明らかになってきた。これに対し、マヨラナゼロモードやパリティ混成などの特
異な性質で実験・理論ともに大きな関心を集めるトポロジカル超伝導体や空間反転対称性の破
れた超伝導体では、強いスピン軌道相互作用や副格子の存在により、これらの自由度がより中心
的な役割を担うと期待される。 
一方、第一原理的な超伝導理論である超伝導密度汎関数理論（SCDFT）は、弱結合領域におけ

る従来型超伝導体の転移温度を精度よく見積もることに成功し、近年でも様々な質的進展が見
られるものの、多自由度性が生み出す新奇な現象を解明する方面には用いられていない。また、
既存の SCDFT は、MgB2や LixHfNCl に代表される比較的高い転移温度を持つ従来型超伝導体の転
移温度を正しく予測できないという問題も知られており、その改良が望まれる。 
 
２．研究の目的 
 SCDFT は経験的パラメータを全く必要としない稀有な第一原理的計算手法であり、その転移温
度予測能力の向上が物質探索やマテリアルデザインといった応用面で必須となるばかりでなく、
トポロジカル超伝導体や MgB2の理解といった基礎物理学的問題に対しても他の手法にはない多
くの利点を持つ。そこで、本研究課題では SCDFT の改良と発展を通じて、スピン・軌道・格子自
由度の融合という近年の超伝導研究におけるホットトピックスおよび MgB2などの高い転移温度
を持つ従来型超伝導体の理解といった基本的問題に非経験的計算手法の立場から切り込み、そ
の解明を試みる。 
 
３．研究の方法 
本研究課題は主に、(1)SCDFT を用いた非従来型超伝導体の第一原理計算、および(2)既存の

SCDFT で説明できない従来型超伝導体の理解を目的としている。以下、それぞれの具体的な研究
手法について記述する。 
 
(1) SCDFT を用いた非従来型超伝導体の第一原理計算 

 SCDFT は経験的パラメータを必要としない優れた超伝導理論であるが、様々な問題点も指摘さ
れている。中でもスピン軌道相互作用を取り入れた実質的なコードが存在しない点は即急に解
決すべき課題である。ドープしたトポロジカル絶縁体 CuxBi2Se3における奇パリティ超伝導や空
間反転対称性の破れた二次元物質におけるイジング超伝導など、スピン軌道相互作用が重要と
される超伝導物質は枚挙にいとまがなく、SCDFT をこれら非従来型超伝導に拡張することは重要
な課題である。本課題では、特にトポロジカル超伝導体や空間反転対称性の破れた超伝導体への
適用を念頭に、スピン軌道相互作用や奇パリティ超伝導を取り扱えるように理論の定式化を行
い、第一原理計算パッケージへの実装を行う。 
 
(2) 既存の SCDFT で説明できない従来型超伝導体の理解 
SCDFT の持つもう一つの問題点として、高い転移温度を持つ代表的な従来型超伝導体である

MgB2などの転移温度が正確に予測できない点が挙げられる。通常の Migdal 近似で無視されるバ
ーテックス補正や非調和フォノンの効果など様々な要因が考えられるが、SCDFT における電子質
量繰り込みの取り扱いが自己無撞着になっていないなど、定式化の上での問題点も知られてい
る。一方、SCDFT と同様に第一原理的に超伝導転移温度を予測できる計算手法として知られてい
る第一原理 Migdal-Eliashberg 理論は、電子質量繰り込みに対してより正確な取り扱いが可能
であるものの、低温での計算コストが膨大になることから、高圧下水素化物超伝導のような例外
的な場合を除いて適用することが難しかった。本研究課題では、このような効果が低温超伝導の
転移温度に対して与える影響を調べることを目的として、第一原理 Migdal-Eliashberg 理論の
拡張を行う。 
 
４．研究成果 
  研究の方法(1), (2)で述べたそれぞれの問題に対する研究成果について記述する。 
 
(1) SCDFT を用いた非従来型超伝導の第一原理計算 

 研究の方法(1)で述べたようにスピン軌道相互作用と奇パリティ超伝導計算の SCDFTへの実装
を行い、開発した手法を用いてトポロジカル超伝導の候補物質である Sn1−xInxTe と CuxBi2Se3の
計算を行った[1]。NaCl 構造を持つ Sn1−xInxTe は、x=0においてはトポロジカル結晶絶縁体とし
て知られているが、In ドープによってゼロバイアスコンダクタンスピークが観測され、マヨラ
ナゼロモードを有するトポロジカル超伝導の候補物質と考えられている。また、CuxBi2Se3はトポ
ロジカル絶縁体 Bi2Se3に Cuをインターカレイトした系であるが、この系ではゼロバイアスピー



 

 

クだけでなく、超伝導転移に伴う回転対称生の低下も指摘されており、非従来型超伝導の実現が
示唆されている。しかしながら、これらの系ではマヨラナゼロモードの存在と矛盾する実験事実
も存在するなど議論が続いており、また理論の面においてもスピン軌道相互作用の導入や奇パ
リティ超伝導計算が必須であるため、第一原理的な超伝導計算は行われていなかった。 
 Sn1−xInxTe において、偶パリティおよび奇パリティ対称性を仮定して計算した超伝導ギャップ
を図 1(a),(b)に示す。それぞれの超伝導ギャップに対応する転移温度を求めたところ、奇パリ
ティ超伝導は偶パリティ超伝導に比べ非常に不安定で、少なくとも電子格子相互作用を媒介と
するトポロジカル超伝導の発現は現実的でないことが示された。また、転移温度の Ir 濃度依存
性も、スピン軌道相互作用をきちんと考慮することで、偶パリティ超伝導でも実験的な転移温度
を定量的に再現することが可能であり(図 1(c))、このことからも Sn1-xInxTe におけるトポロジ
カル超伝導の発現は本質的なものではないことが示唆された。一方、CuxBi2Se3については、我々
の手法で奇パリティ超伝導解を得ることができなかったが、偶パリティ解で Cuドープ依存性を
説明することもできなかった。このことから、CuxBi2Se3においては電子格子相互作用や SCDFT の
枠組みを超えた非従来型超伝導が実現している可能性がある。 

 
(2) 既存の SCDFT で説明できない従来型超伝導体の理解 

 第一原理 Migdal-Eliashberg 理論の低温計算の困難は、計算において必要な松原周波数の数
NMが膨大となる点に起因する。これを克服するため、近年開発された温度グリーン関数の中間表
現基底＋スパースサンプリングの方法を用いて計算コストの改善を行い、ベンチマークとして
高圧下 LaH10と従来計算が困難であった bcc-Nbに適用した。 
  第一原理 Migdal-Eliashberg 理論の線形化ギャップ方程式の固有値lを bcc-Nb および高圧下 
(250GPa)LaH10に対して計算した例を図 2(a),(b)に示す。図 2(a)は従来の手法を用いたものであ
るが、高温で計算している LaH10では NM=512でだいたい収束しているものの、Nbの計算で NM=4096
でもまだ収束しているか判断できない。これに対して, 図 2(b)に示す中間表現基底+スパースサ
ンプリングの方法だと, L=104(基底数 L=138)ですでに完全に収束した値が得られており、30 倍
程度メモリが節約され、20 倍程度の計算速度が改善された。実際に bcc-Nbの転移温度を計算し
たところ(図 2(c))、実験値 9.3Kに対して計算値 11.4Kが得られたが、これは第一原理 Migdal-
Eliashberg 理論で低温超伝導体の転移温度計算に成功した最初の例である。 
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図 1 Sn0.9In0.1Teの偶パリティ超伝導ギャップ(a)および奇パリティ超伝導ギャップ(b)。(c)偶

パリティ超伝導転移温度の Ir 濃度依存性。丸点は実験値を表す。[1]から転載。 

図 2 (a)(b) Nbおよび LaH10に対する線形化ギャップ方程式の固有値lの基底数依存性。(c)Nb

の固有値lの温度依存性。[2]より転載。 
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