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研究成果の概要（和文）： 

本研究課題の目的は，磁束芯やストライプ状態という局所的構造に現れる非自明な秩序状
態の痕跡を段階的に明らかにしていくことにより，銅酸化物超伝導における最大の謎であ
る擬ギャップ状態（バルク）の素性に迫ることである．これに関して，反強磁性秩序を伴
わないストライプ型変調 d 波 RVB 状態が，バルクでも準安定解として存在し，擬ギャッ
プ状態の候補たりうることが分かった．  
研究成果の概要（英文）： 
The aim of this research project is to reveal the nature of the pseudo-gap (PG) state in 
high-Tc cuprates by studying the local structure of hidden order-parameters around 
vortex cores and stripe states. We find that a stripe-like modulating d-wave RVB state 
can be a meta-stable state in the bulk systems, and a plausible candidate of the PG 
state. 
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１．研究開始当初の背景 

 銅酸化物超伝導体の示す異常物性の起源
は，その発見以来 20 年を経ても明らかにな
ったとは言い難い．主な未解決の問題として，
擬ギャップ状態・不均一電子状態・磁束芯近
傍における 4×4電荷秩序状態が挙げられる．
当時の高精度角度分解光電子分光法（k 空間
プローブ）と走査型トンネル顕微鏡分光法
（実空間プローブ）を併用した実験結果
（Valla et al., Science 314 (2006)等）な
どから，これらの状態の背後に共通の長周期
構造を持つ非自明な秩序状態が隠れている

という仮説が有力であった．この仮説のもと
で，磁束芯（サブナノスケール）や不均一超
伝導状態のワイドギャップ領域（ナノスケー
ル）という局所的構造に現れる非自明秩序状
態の痕跡を段階的に明らかにしていくこと
により，高温超伝導最大の謎である擬ギャッ
プ状態（バルク）の素性に迫る研究が望まれ
ていた． 
 銅酸化物超伝導の発見以来 20 年間で，実
験手段・理論的手法ともに飛躍的な進歩があ
ったのは事実だが，擬ギャップ等の素性を解
明する一二歩手前で停滞しているのが実状
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であった．この状況を打ち破るために，本申
請課題では，上述の k 空間-実空間プローブ
を併用した観測，そして磁束芯や不均一電子
状態のワイドギャップ領域といった局所的
構造に現れる特異性を詳細に検討すること
の必要性を主張した．実験的には，このよう
な研究はアメリカ・日本の各グループによっ
て遂行されており，当時，そして現在でも
Nature, Science, Phys. Rev. Lett. 等の誌
上で定期的に成果を見ることができる．一方
で理論的研究は，フロリダ大学やカリフォル
ニア大学サンタバーバラ校のグループによ
って急速に展開され始めたところであり，国
内での早急な対応が必要であった． 
 
２．研究の目的 

 上記 1.で述べたように，本研究においては，
磁束芯（サブナノスケール）や ワイドギャ
ップ領域（ナノスケール）という局所的構造
に現れる非自明秩序状態の痕跡を段階的に
明らかにしてゆくことにより，高温超伝導最
大の謎である擬ギャップ状態（バルク）の素
性に迫ることを目的とする．また，この目的
を達成するための具体的なステップとして，
次の 6項目を設定した． 
(1) モデルパラメーターの第一原理的評価 
(2) 微視的モデルによる磁束浸潤粒子状態

の研究 
(3) 微視的モデルによる不均一電子状態の

研究 
(4) 非自明な秩序状態の候補を選択 
(5) ゼロ温度擬ギャップ相の同定 
  
 

３．研究の方法 

 理論分野における本研究の特色は，磁束芯
から不均一電子状態を経てバルクの擬ギャ
ップ状態に至る空間的スケールの階層性を
縦断した計算・考察を行うこと，第一原理計
算から実空間的モデル計算までを包括的に
取り入れた計算を行うこと，そして実空間と
k 空間の両面からアプローチすることにある．
これにより，従来行われてきた空間的に一様
な微視的モデル計算に基づく解析とは相補
的な情報を提供することができる．また，銅
酸化物超伝導体の研究にとどまらず，空間的
な不均一性を持つ違法的超伝導体全般にお
ける新しい解析手法の確率にもつながる． 
 ここで，本研究で用いる具体的な計算技
術・手法について述べる． 
 まずモデルパラメーターの第一原理的評
価においては，PAW 法と呼ばれる擬ポテンシ
ャル電子状態計算法を用いて銅酸化物超伝
導体における化学的乱れ，特に銅・酸素面外
に存在する不純物の安定位置を明らかにす
ることから始める．その後，タイトバインデ
ィング模型へのマッピングを行い，微視的モ

デルを構築する． 
 いったん微視的モデルが得られれば，超伝
導状態における準粒子状態は Bogoliubov-de 
Gennes (BdG) 理論に基づき解析を行う．こ
れにより，超伝導状態，特に不均一超伝導や
磁束芯近傍における準粒子状態の実空間的
な情報を引き出すことができる．また，BdG
理論によって得られたスペクトルを運動量
空間にマップするための計算手法を確立す
る． 
 
４．研究成果 
(1)第一原理計算法を用いたモデルパラメー
ターの評価：銅酸化物超伝導体の銅・酸素面
外における化学的乱れの影響を取り入れた
有効モデルの設定を行った. このモデルに
おいては, 乱れの効果は次隣接サイト間の
キャリア遷移パラメーターに繰り込まれる.  
(2)微視的モデルによる空間変調型 d波超伝
導状態の探索：微視的モデルを用いて, 反強
磁性を伴わない空間変調型 d波超伝導状態が
存在することを見出した. この状態は乱れ
の存在しない系において準安定であり, 上
記(1)で得た有効モデルにおいては, 真の安
定解となり得ることが分かった． 
(3)準粒子干渉効果と空間変調型 d 波超伝導
状態：(2)で見出した空間変調型の状態は, 
電荷密度波のようなクーロン斥力由来のも
のではなく, d 波超伝導体における準粒子干
渉効果の結果であることが分かった. 
(4)不均一超伝導状態の運動量空間における
解析手法の開発：本研究課題が対象とする，
実空間における構造をもつ状態，および系に
内在する乱れ等の情報を，運動量空間にマッ
プして解析するための計算手法を確立した．
点状の非磁性不純物によって誘起される共
鳴状態は d波超伝導のノード付近に，CuO2面

外の乱れによる不均一
超伝導はアンチ・ノード
付近に，それぞれ
Brillouin zone でのす
み分けがなされている
ことを見出した（図 1）．
また，反強磁性状態が d
波超伝導状態と共存し
ている場合，反強磁性エ
ネルギーギャップは 
フェルミ面と反強磁

性の reduced Brillouin 
zone が交差する点を中
心に形成されることを
見出した（図 2）． 
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図 1: 2 次元 Brillouin 

zone における面外乱

れの影響． 

 

図 2: 2 次元 Brillouin zone におけ

る d 波超伝導ギャップと反強磁性

ギャップ（青線）の共存の様子． 
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