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研究成果の概要（和文）：ある温度以下で電気抵抗が消失する超伝導現象は、物性物理学の中心的テーマとして
広く研究されている。特に1986年に発見された銅酸化物高温超伝導体は従来のものをはるかに超える高い転移温
度を持ち、基礎・応用の両面で革命的な進展をもたらした。本研究では銅酸化物高温超伝導体の発現機構におい
てこれまで見逃されがちだった電子の軌道自由度を適切に取り込んだ理論モデルを大規模な数値計算によって解
析し、未解明だった複数の事象を説明することに成功した。この成果は銅酸化物高温超伝導体の新展開につなが
るとともに、新たな超伝導物質の創製や強相関電子系全般のさらなる理解にもつながると期待される。

研究成果の概要（英文）：Superconductivity, where electrical resistance vanishes below a certain 
temperature, is a widely studied central theme in condensed matter physics. Especially, the 
discovery of cuprate high-temperature superconductors in 1986, which possess significantly higher 
transition temperatures than conventional superconductors, has brought about revolutionary 
advancements in both fundamental and applied research. This study analyzes a theoretical model 
incorporating the often-overlooked orbital degrees of freedom of electrons in the mechanism of 
cuprate high-temperature superconductors through large-scale numerical calculations. Our findings 
successfully explain multiple unexplained phenomena. This achievement is expected to lead to new 
developments in cuprate high-temperature superconductors, as well as to further understanding of 
strongly correlated electron systems and to the creation of new superconducting materials.

研究分野： 強相関電子系における超伝導

キーワード： 銅酸化物高温超伝導体　軌道自由度　強相関電子系　変分モンテカルロ法

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
従来の理論では銅酸化物高温超伝導体の転移温度の物質依存性や、超伝導の周辺で観測されるストライプ状態を
説明することは困難であった。本研究では電子の軌道自由度の効果を詳細に調べ、超伝導を主導する軌道と阻害
する軌道を明確にすることで上記の困難を解決することに成功した。これによりさらなる転移温度の向上の指針
を示すことが可能になった。また、得られた知見が有機超伝導体など他の超伝導物質の理解にもつながり、より
広範な理論体系の構築に貢献できると期待される。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
 1986 年に発見された銅酸化物高温超伝導体は、従来の超伝導体に比べてはるかに高い転移温
度を示す。その後の研究の進展により様々な組成の銅酸化物が合成され、超伝導転移温度は最高
で約 150K まで上昇した。極低温でしか起こらないとされていた超伝導の転移温度が大幅に上昇
し、応用への道も大きく開けたことは物性物理学の業界のみならず社会全体にも大きなインパ
クトをもたらした。また、超伝導のギャップ関数が従来の BCS 型とは異なることも分かり、発
現機構に関する理解も大きく進展した。さらに、超伝導の周辺で起こるモット金属絶縁体転移・
非フェルミ液体・擬ギャップといった新奇現象を通じて従来のフェルミ液体論をも揺るがすよ
うなパラダイムシフトを起こしたと言える。 
 物質中の電子は複数の電子軌道から成るエネルギーバンドの中を運動しているが、銅酸化物
の諸物性に関しては、最も重要と思われる一つのバンドに着目したハバード模型や t-J 模型が精
力的に研究され、多くの成果を挙げてきた。その核となったのが、反強磁性相の近傍で増大する
スピン揺らぎの理論であり、超伝導やその周辺での物理量の異常な振舞いをよく説明できる。一
方、銅酸化物以外の系では近年電荷揺らぎ（層状ダイカルコゲナイド物質・有機導体）や軌道揺
らぎ（鉄系高温超伝導体）の重要性も指摘されるようになってきた。これらは複数の軌道やバン
ドを考慮して初めて出てくる概念であり、高い超伝導転移温度・ネマティック秩序・エキシトン
凝縮などの興味深い現象を誘起すると考えられている。 
応募者はこのような軌道自由度の効果を取り入れることが、未だに不明な点も多い銅酸化物

高温超伝導体の統一的理解と新展開につながると考え、本研究の着想に至った。 
 
２．研究の目的 
 本研究の目的は、銅酸化物高温超伝導体の未解決問題を軌道自由度という観点から統一的に
理解し、新展開につなげることである。これまで銅酸化物の理論は軌道自由度を無視した単一バ
ンド模型を軸に展開され、多くの成果を挙げてきた。しかしこの単純化によって失われた多軌道
効果や物質の個性を適切に取り扱うことが今後の新展開には不可欠な状況である。本研究では
これまであまり考慮されてこなかった銅の d 軌道間のスピンを揃えるフント結合に着目する。
また、酸素の p 軌道も取り入れることでより詳細な理論の構築を目指す。本研究の成果は銅酸化
物のみに留まらず、新たな強磁性体やより高い転移温度を持つ超伝導体の創製にもつながると
期待される。具体的な研究テーマは 

(1)  超伝導転移温度の物質依存性の解明 
(2)  超伝導の周辺で見られるストライプ秩序・揺らぎの解析 
(3)  超過剰ドープ領域における強磁性揺らぎの解析 

である。 
 
３．研究の方法 
 銅の dx2-y2軌道に加えて dz2軌道、さらに酸素の px、py軌道を取り入れた 4 バンド d-p 模型を解
析し、銅酸化物における超伝導・強磁性・反強磁性・ストライプ秩序の各相の発現メカニズムや
相互関係を明らかにする。特に d 軌道間のフント結合の役割を詳細に調べ、マンガン酸化物など
との比較を通じて統一的な理解を目指す。対象として転移温度の低い La2CuO4と高い HgBa2CuO4

を取り上げ、第一原理計算から得られた両者のバンド構造を再現する 4 バンド d-p 模型を構築
し、変分モンテカルロ法を用いて基底状態の様々な物理量を計算する。 
 
４．研究成果 

(1)  超伝導転移温度の物質依存性の解明（引用文献[1][3]） 
まずは局所密度近似（LDA）に基づいて第一原理計算を行い、La2CuO4と HgBa2CuO4のバンド

構造を得た。両者を比較すると La2CuO4では dz2軌道の成分が 0 eV（フェルミエネルギー）から
-2 eV 付近まで広がっているのに対し、HgBa2CuO4 ではほぼ-2 eV 付近に局在していることが分
かった。La2CuO4 では dz2 軌道が p 軌道と強く混成して遍歴性を獲得したためと考えられる。そ
の結果、La2CuO4 ではフェルミエネルギー付近にも dz2 軌道の成分がかなり寄与していることが
分かる。また、dx2-y2軌道と p 軌道のエネルギー準位差dpは La2CuO4の方が HgBa2CuO4より大き
いことが分かった。さらに、LDA の不十分な点を改良した QSGW という方法でも La2CuO4のバ
ンド構造（以下、「補正後」と呼ぶ）を計算し、計 3 つのバンド構造に対して以下のような解析
を行った。 
図 1 は 3 つのバンド構造に対して超伝導相関関数のホールドープ量依存性を示したものであ

る。いずれも実験で見られるドーム型の依存性を再現していることが分かる。x=0 では系は電子
相関の効果によって絶縁体になっており超伝導を示さないが、x が有限になるとクーパー対が動
けるようになって超伝導を示すようになる。一方、x の増大によって電子相関の効果は弱まり、
クーパー対の強度も弱められる。これら二つの要素のバランスによってドーム型の依存性がも
たらされると考えられる。物質依存性を見ると La2CuO4 → La2CuO4（補正後）→ HgBa2CuO4の



順に大きくなっていき、実験結果とも整合する。これはフェルミエネルギー付近での dz2 軌道成
分の寄与の強弱によって説明できる。実際、第一 Brillouin zone の X 点 (,0) における dz2軌道成
分の寄与は La2CuO4 → La2CuO4（補正後）→ HgBa2CuO4の順に小さくなっている。X 点は超伝
導ギャップが最大となるいわゆるホットスポットに対応するため、ここに局在性の強い dz2 軌道
成分があると超伝導が抑制されるのである。HgBa2CuO4 では dz2軌道成分の寄与がほぼ無く、超
伝導にとって理想的な状況にあるため転移温度も高いと考えられる。 
また、dpが小さいほど d-p 軌道間の混成が強くなるため、有効的な電子相関の効果は La2CuO4

より HgBa2CuO4の方が弱くなる。超伝導相関関数のクーロン相互作用 U 依存性を解析した結果、
HgBa2CuO4は電子相関の強さに関しても超伝導にとって理想的な状況にあることが分かった。 

 

 
図 1：超伝導相関関数のホールドープ量・物質依存性 [3] 

 
(2)  超伝導の周辺で見られるストライプ秩序・揺らぎの解析（引用文献[2][3]） 
電荷密度が周期的に変調して縞模様を形成している状態はストライプと呼ばれ、銅酸化物高

温超伝導体で広く観測されている。ストライプはホールドープ量や物質に依存して様々な様相
を示す。大まかには La 系では格子歪みを伴った静的な長距離秩序として現れ、非 La 系では動
的な揺らぎとして現れることが多い。ストライプの起源や性質を明らかにすることは、超伝導の
発現機構の理解にも関わってくる重要な課題である。 
 まずはストライプが最も強く現れる x=1/8 のホールドープ量に対してクーロン相互作用パラ
メータを変化させた際のストライプ構造を調べた。その結果、有効的な相互作用が強い領域で s’-
wave、弱い領域で d-wave と呼ばれるパターンが得られた（図 2）。前者では px、py軌道の電荷密
度の変調が同位相となり、後者では逆位相となる。この傾向は La 系で s’-wave、非 La 系で d-
wave が多く見られるという実験結果とも整合しており、現実の物質をよく再現していると考え
られる。また、スピン密度の変調は主に dx2-y2軌道、電荷密度の変調は主に px、py軌道が担うとい
う棲み分けがなされている点も実験結果と一致している。 
 次にストライプ構造のホールドープ量 x 依存性を調べた。その結果、La2CuO4 ではストライプ
の周期cと x の間に x =1/2cという関係が成り立つことを見出した。スピン秩序まで考慮すると
この関係は相互作用を最も得するような配置に対応しており、電子相関がストライプの起源と
なっていることを示唆している。これは La 系で格子歪みを伴った静的なストライプが観測され
ることと整合している。一方、HgBa2CuO4では x =1/2cの関係が成り立たない領域が広く、スト
ライプの安定性も弱いことが分かった。非 La 系ではストライプが強固ではなく動的な揺らぎと
して観測されることと矛盾しない結果が得られたと言える。 

 
図 2：x=1/8 におけるストライプのパターン[2]。(a) s’-wave, (b) d-wave 

 



(3)  超過剰ドープ領域における強磁性揺らぎの解析（引用文献[2][3]） 
超伝導転移温度が最大値をとった後、ホールドープ量 x に対して減少していく領域を過剰ド

ープ領域、さらに超伝導が消失した後の領域を超過剰ドープ領域と呼ぶ。これらの領域は母物質
のモット絶縁体から遠く離れているため、従来のフェルミ液体論で記述できると考えられてき
た。しかし低温での磁化率や電気抵抗は非自明な振舞いを示し、近年では超過剰ドープ領域で強
磁性揺らぎが発達することも報告されている。本研究ではこの強磁性揺らぎの起源が多軌道効
果にあると考え、4 バンド d-p 模型による解析を行った。その結果、La2CuO4 では超過剰ドープ
領域において dz2軌道のホール密度 nz2と局在磁気モーメントが増大することを見出した。これは
nz2を大きくすることでフント結合の利得を増やそうとするからである。その結果、dx2-y2- dz2軌道
間のスピンが揃いやすくなって局在磁気モーメントが増大し、これが強磁性揺らぎの起源にな
ると期待される。一方、このような増大は HgBa2CuO4 では見られなかった。これは HgBa2CuO4

においては dz2 軌道のエネルギー準位がフェルミエネルギーよりかなり低い位置に存在し、多軌
道効果が効きにくい状況にあるからだと考えられる。 
 
以上の結果より、本研究で用いた 4 バンド d-p 模型によって銅酸化物高温超伝導体における複

数の未解決問題を説明できることが分かった。これは従来の 1 バンドハバード模型や 3 バンド
d-p 模型では得られなかった結果であり、本研究の主要な成果である。また、クーロン相互作用
の効果を正しく見積もるための二重カウント補正を 4 バンド d-p 模型に拡張し、妥当と思われる
結果が得られたのも大きな成果である[2]。さらに、変分モンテカルロ法を用いて大規模な数値
計算を可能にする手法の開発・改良にも成功した。 
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