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研究成果の概要（和文）： 
 高温超伝導機構の解明を目的として、強相関電子系の電子状態を明らかにするために、モン
テカルルロ法によるシミュレーションを行った。フェルミ粒子系に対する量子モンテカルロ法
においては、フェルミ粒子の交換にともなって現れる負符号問題とよばれる問題があり、量子
シミュレーションにおいては大きな障害であった。我々は、その困難を克服するために、量子
シミュレーションに対角化の手法を用いて、負符号問題が現われない「対角化量子モンテカル
ロ法」（または、量子モンテカルロ対角化法）を開発した。この方法により、二次元モデルにお
ける超伝導相関関数を計算し、d 波の超伝導相関はキャリアーをドープすることにより実際に
増大することを示した。また、キャリアーがドープされていない系では、超伝導相関関数は増
大しないことも明らかになった。キャリアーがなければ超伝導転移が起こりにくいことを示し
た。 
 
研究成果の概要（英文）： 
  We have investigated the electronic state of correlated electrons by using a quantum 
Monte Carlo method in order to clarify the mechanism of high temperature superconductivity.  
There is a serious problem, called the negative sign problem, in the method of quantum 
Monte Carlo simulation.  We have proposed a method to avoid this difficulty by employing 
a diagonalization method in Monte Carlo simulation.  This is a negative sign free method.  
We have evaluated pair correlation functions in the two-dimensional Hubbard model on the 
basis of the new method.  The d-wave pair correlation function is indeed enhanced when 
carriers are doped away from half-filling, compared to that of the non-interacting case.  
We have also shown that the pair correlation function is not enhanced in the half-filled 
case. 
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１．研究開始当初の背景 

 銅酸化物高温超伝導体には銅原子と酸素原子
から成る二次元面が存在し、超伝導の起源にこ
の二次元面上での電子状態が重要である。銅原
子におけるクーロン斥力により超伝導が引き起
こされるならば、高い臨界温度の超伝導が可能
となるであろう。そこで、問題は原子上のクー
ロン斥力により超伝導相転移がおこるかどうか
である。銅原子上で電子が相互作用するモデル
を簡単化したものはハバードモデルと呼ばれて
いる。そこで、考えるべき問題は、「ハバードモ
デルに超伝導相は存在するか」、である。これに
ついていろいろな理論的手法により研究されて
きたが、まだ答えは明らかになっていない。各
種の研究の中で量子モンテカルロ法による計算
がある。それによると、ハバードモデルにおい
て超伝導相関関数はクーロン斥力により減少に
超伝導の可能性はないというものである。量子
モンテカルロ法は、有限系において計算が行わ
れるがそれ以外の近似を用いない方法であるた
め、信頼できる結果を与えると考えられる。す
なわち、ハバードモデルにおいて超伝導の可能
性はないということになる。 

 クーロン力のように大きなエネルギースケー
ルの相互作用が超伝導の起源であると、高温で
の超伝導が期待できる。量子モンテカルロ法の
結果が正しいとすると、一つの可能性がなくな
ることになる。 

 

２．研究の目的 

 ハバードモデルに対する量子モンテカルロ法
による結果が正しいかどうかは明らかでない。
「オンサイトのクーロン斥力相互作用による高
温超伝導の可能性」を明らかにするために、新
しい量子モンテカルロ法を開発して、超伝導相
関関数の振る舞いを明らかにする必要がある。
また、量子モンテカルロ法には負符号問題があ
り、この方法で十分な計算ができるわけではな
い。 

 我々は、負符号問題のない新しい量子モンテ
カルロ法を開発し、それに基づいて超伝導相関
関数を計算し、パラメータ依存性を明らかにす
る。それにより、高温超伝導の可能性を明らか
にすることを目的とする。 

 

３．研究の方法 

 量子モンテカルロ法においては、乱数により
状態を次々と生成し、各状態での物理量を求め
てその平均として期待値を計算する。このとき、
メトロポリス法などにより、状態を生成すると
平均を計算する際に負符号問題が現われる。
我々は、メトロポリス法等による手法を使わず
に、行列の対角化の方法を使って物理量の期待
値を計算するアルゴリズムを開発した。この方
法には負符号問題は現れない。ただし、対角化

法を使うために、計算機のメモリーと計算時
間が必要である。 
 新しい計算手法を対角化量子モンテカル
ロ法（または、量子モンテカルロ対角化法）
と呼ぶ。この新しく開発した方法により、ハ
バードモデルにおける超伝導相関等の物理
量を計算する。超伝導相関の距離依存性、物
質パラメータ依存性を明らかにし、超伝導の
可能性を明らかにする。 
 
４．研究成果 
 二次元ハバードモデルの d波超伝導相関関
数を対角化量子モンテカルロ法により計算
した。その際、プログラムを並列化し計算能
力を向上させることができた。64並列までの
計算を行った。 
 新しいモンテカルロ法とこれまでのモン
テカルロ法により、相関関数を小さい系にお
いて計算し結果の比較を行った。小さい系に
おいては両者の一致は非常によい。厳密な結
果がある系ではそれらともよく一致する。 
 二次元ハバードモデルにおいて、ホールが
ドープされていない場合、電子対の相関関数、
すなわち超伝導相関関数はクーロン相互作
用により大きく減少する（図１参照）。この
傾向は、これまでの量子モンテカルロ法によ
る結果と同じである。すなわち、キャリアー
がドープされていなければ超伝導相関は発
達せず、超伝導の可能性はない、あるいは非
常に小さい。ただし、以前の計算によると、
超伝導相関関数はほとんどゼロに近いくら
いに減衰していたが、我々の計算ではそこま
で減衰しない。減衰の度合いは小さくなって

いる。 
 

図 1. キャリアーをドープしない場合 
の超伝導相関関数（8×8の系）. 

 
 これに対し、キャリアーをドープすると超



伝導相関はわずかであるが増大し、上とは定性
的に異なる結果が得られる（図２参照）。 
 
 
 
 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

図 2. キャリアーをドープした場合の 
超伝導相関関数（8×8の系）. 

 
相互作用がない場合に比べると、超伝導の d 波
の電子対相関は大きくなるが、その大きくなる
割合は、サイズが大きくなると共に増大する。
また、超伝導相関はキャリアードープと共に大
きくなり、実験で見られているようなドーム型
のキャリアー依存性を示すことが明らかになっ
た。このように、ドープされた系ではハバード
型の相互作用により超伝導の可能性がある。 
 上記以外にも、銅酸化物高温超伝導体の物質
パラメータ依存性を明らかにするために、量子
変分モンテカルロ法による計算を行った。物質
ごとにフェルミ面の形状が異なっている。それ
ぞれに対応するパラメータを用いて超伝導凝縮
エネルギーを計算し比較を行った。YBCO系や Hg
系のように湾曲したフェルミ面は、実は超伝導
にとって不利であることが明らかになった。
LaSrCuO系の超伝導体は臨界温度 Tcが低いので
あるが、理論計算からはもっと Tcが高くてもお
かしくない。YBCO系はクーロン相互作用 Uが大
きい可能性がある。 
 
 
 
 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 3. くりこまれたフェルミ面。クーロン相
互作用 Uが大きいほど大きく湾曲する。 

 
また、ストライプ的な非一様な電子状態が中
性子実験などにより報告されているが、非一
様状態の安定性は物質パラメータに大きく
依存することが明らかになった。フェルミ面
が湾曲していると、そのような状態が安定に
なりやすい。クーロン相互作用が大きいほど
物質パラメータがくりこまれてフェルミ面
の形状が変形し、非一様状態が安定に成り易
いことが明らかになった（図３参照）。 
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