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研究成果の概要（和文）：鉄ニクタイド系化合物において、超伝導状態だけではなく常伝導状態

の研究も行い、相図全体の統一的な理解を目指した。結果として、構造相転移を説明するため

には電子格子相互作用やクーロン相互作用のバーテックス補正（高次の効果）により引き起こ

される軌道揺らぎが必要で有り、その軌道揺らぎにより発現する超伝導ギャップ関数は符号反

転のないことが分かった。更に軌道揺らぎにより輸送現象の異常な温度依存性を説明すること

に成功した。 

 
研究成果の概要（英文）：We have studied both superconducting state and normal state of 

iron pnictides in order to understand the whole phase diagram. We have found that the 

structure phase transition can be explained by the orbital fluctuations, which are induced 

by the electron-phonon interaction and the vertex corrections (higher order terms) of the 

Coulomb interaction. The orbital fluctuations favor a superconducting gap function that 

has no sign change. We have also found that anomalous temperature dependence of 

transition phenomena is explained by the orbital fluctuations. 
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１．研究開始当初の背景 

2008 年に発見された鉄ニクタイド系化合物
超伝導体 LaFeAsO1-xFx は 26K もの Tc を
持ち、銅酸化物高温超伝導体以来約 20 年ぶ
りの大発見であった。鉄ニクタイド系化合物
超伝導体は世界中の注目を集めており、研究
の進展が著しく、毎日プレプリントサーバー
に論文が投稿されているほどであった。最初
の LaFeAsO1-xFx の発見から２ヶ月以内に 

SmFeAsO1-xFx 等の更に高い Tcを持つ鉄ニ

クタイド系化合物超伝導体が発見され、現在
では最高 Tc=55K まで達している。また、層
状構造の異なる BaFe2As2 や FeSe 等も発
見されている。55K もの高い Tc を説明する
ことは conventionalなBCS理論では困難で
あ り 、 鉄 ニ ク タ イ ド 系 化 合 物 は
unconventional な超伝導体であることが予
想される。 

Unconventional な超伝導を示唆する実験と
しては、(1)比熱において係数が H1/2 に比例
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する。(2)ポイントコンタクト・トンネルスペ
クトロスコピーにおいて、ゼロバイアスにピ
ークが見られる。(3)中性子散乱のスペクトル
においてピーク構造が現れる、等が挙げられ
る。 

一方で、conventional な超伝導を示唆する実
験として、(1)Co 不純物による Tc の変化が
ほとんど無い。(2)磁場侵入長の結果から、超
流動密度がノードのない BCS 的な超伝導ギ
ャップ関数を示唆する。(3)Andreev スペク
トロスコピーが BCS 的な超伝導ギャップ関
数を示唆する等が挙げられる。以上のように
鉄ニクタイド系化合物超伝導は解明されて
おらず、全ての実験を説明するような理論も
存在していなかった。 

LaFeAsO1-xFx は Fe 原子の周りに As 原子
が四面体構造をとっており、FeAs の２次元
層が LaO 層に挟まれた構造になっている。
フェルミ面近傍のバンドは主に Fe の 3d 軌
道により構成されているが、八面体構造をと
る銅酸化物高温超伝導体の時と異なり  3d 

の全 5 軌道が複雑に混ざり合っているため、
5 軌道全てを取り込んだモデルが必要である。 

応募者は共同研究者らと、第一原理計算によ
って求めた 5 軌道モデルに、乱雑位相近似
(RPA)を用いて線形化された Eliashberg 方
程式を自己無撞着に解くことにより、実験に
対応するストライプ状の反強磁性揺らぎを
媒介とした超伝導が LaFeAsO1-xFx におい
て発現することを明らかにした。バンド構造
を用いて微視的に LaFeAsO1-xFx の超伝導を
調べた、世界で最初の研究であった。ここで
得られたギャップ関数はバンド内ではフル
ギャップだが、バンド間で符号を反転する s+- 

wave であった。また、鉄ニクタイド系にお
ける超伝導状態は、不純物による対破壊効果
が d波超伝導体である銅酸化物高温超伝導体
と比べて、大変小さいことが知られている。
我々は鉄ニクタイド系における不純物効果
に早い時期から着目し、この系に多軌道 T 行
列近似を適用して超伝導対破壊効果を調べ
た。その結果、スピン揺らぎ理論が予言する
符号反転のある s＋－ wave は d 波超伝導体同
様、非常に不純物に弱いことが明らかになっ
た。これは実験結果と不整合である。また、
鉄ニクタイド系化合物は常伝導状態におい
ても輸送係数の温度依存性が非フェルミ流
体的振る舞いを示すことが知られており、強
相関効果が重要であることが示唆される。更
に、低ドープ領域で反強スピン秩序が温度 TN

で起こるが、それよりも高い温度 TS で図正
方晶相から斜方晶相への構造相転移(多くは
2 次転移)が起き、構造相転移に隣接して超伝
導状態が発現するという著しい特徴がある。
最近、T*(>TS)以下の温度で、斜方晶相の歪
みに対応する弾性率 C66のソフト化や、面内
抵抗の異方性や磁気トルクの実験から対称

性が C4から C2に低下した電子ネマティック
相の発現が見いだされた。これらの事実は、
「電子相関による軌道揺らぎや秩序」の発現
を強く示唆する。（軌道揺らぎとは、軌道偏
極の 2 乗平均が発達した状態である。）しか
しながら、構造相転移や C66 のソフト化は
RPA や局所密度近似に基づく第一原理計算、
動的平均場理論(DMFT)等では説明すること
ができず、未解決な問題であった。 

 

２．研究の目的 

多軌道モデルにおける各種物理量の精密な
計算および超伝導発現機構の解明 

反強磁性揺らぎの理論から導かれる s＋－ 

wave だけではなく、超伝導ギャップ関数の
候補である d-wave や符号反転のないフル
ギャップ(s++ wave) について、5 軌道モデル
を用いて精密に輸送係数、中性子散乱スペク
トル等各種物理量を計算し、実験結果との比
較および実験結果の予測を行う。 

Tc 以下の計算を詳細に行う際には RPA を異
常グリーン関数を含むものに拡張する必要
があり、更に計算が複雑になる。また、RPA

には含まれていない電子相関からの効果を
調べるために、揺らぎ交換(FLEX)近似や新し
くバーテックス補正を取り入れて計算を行
うことで、鉄系超伝導体の相図全体の理解を
目指す。 

 

３．研究の方法 

(1)中性子散乱スペクトルの計算 

中性子散乱スペクトルのにおけるピ
ークはレゾナンスピークであり、超伝導ギ
ャップ関数に符号変化が存在することを示
すために非常に重要である。しかしながら、
鉄ニクタイド系化合物超伝導体における中
性子散乱スペクトルのピークはブロードで
あり、常伝導状態に比べてピーク構造は顕
著ではない。また、符号変化のない s wave

であっても超伝導ギャップが開くことによ
りの領域において、スピン感受率が減
少する。したがって、スピン感受率の和則
を考慮することにより、のスペクトル
にピークが現れる可能性が示唆される。そ
こで、中性子散乱スペクトルを現実的な異
方性等を取り込んだギャップ関数 s+- wave、 
s++ wave 両方について計算する。その際に、
松原周波数から実周波数への解析接続を数
値的に行うのではなく、精度の向上のため
に感受率の表式を解析接続することによっ
て実周波数の計算を行う。

(2)軌道揺らぎによる s++ wave 及び輸送係数
の計算 

非磁性不純物効果と整合する s++ wave の発
現機構を研究するために Fe 原子の振動に起
因する電子格子相互作用を考慮した RPA によ
り Eliashberg 方程式を解くことで超伝導状



 

 

態を計算する。更に FLEX 近似で求めた自己
エネルギーを用いて抵抗率、熱起電力等の輸
送係数を計算し、実験で観測される非フェル
ミ流体的振る舞いを再現するかどうかを確
かめる。 
(3)バーテックス補正による軌道揺らぎ 
RPAやFLEX近似に含まれていない多体効果で
あるクーロン相互作用のバーテックス補正
を取り込むことにより、構造相転移や C66の
ソフト化に対応する軌道揺らぎの計算を行
う。具体的には FLEX 近似の自己エネルギー
に対応するワード恒等式を満たすように、既
約感受率にバーテックス補正である
Maki-Thompson(MT)項と
Aslamazov-Larkin(AL)項を導入して計算を行
った 
 
４．研究成果 

(1)中性子散乱スペクトルの計算 

強相関電子系の非弾性散乱率を考慮する
ことで、s++波で  に hump 構造が現れる
ことを初めて明らかにした。常伝導状態では
大きな非弾性散乱率 により中性子散乱
スペクトルは抑制されている。しかし、超伝
導状態では非弾性散乱率がで 0 とな
るため のスペクトルが増大し、その結
果 の hump 構造が出現することを見
いだした。なお、超伝導状態のでは粒
子正孔ギャップが開きスペクトルがなくな
ることは解析的に容易に理解できる。一方 s
波の場合、非常に鋭いレゾナンスピークが
に現れた。本研究の結果、s波よりも
s波の方が良く実験結果を再現することが
分かった。

(2)軌道揺らぎによる s++ wave 及び輸送係数
の計算 

電子格子相互作用(Fe の振動に由来)による
電荷四重極相互作用(g~0.2eV)と軌道間ネス
ティングにより、反強軌道揺らぎ(波数
(,0),(0,)にピークを持つ電荷四重極揺らぎ)

が増大し、s波を引き起こすという新しい
超伝導発現機構を提唱した。この軌道揺らぎ
の増大は鉄系超伝導体が多軌道系であるこ
とに起因する。更に、この反強軌道揺らぎが
強い場合、実験で観測される抵抗率や熱起電
力の非フェルミ流体的振る舞いを再現する
ことを明らかにした。 

(3)バーテックス補正による軌道揺らぎ 
電荷四重極相互作用の起源について理解

を深めるため、多軌道ハバード模型における
解析を行った結果、電子格子相互作用が存在
しなくても、クーロン相互作用のバーテック
ス補正により、反強軌道揺らぎ及び強的軌道
揺らぎ（波数（0,0）にピークを持つ電荷四重
極揺らぎ)が増大することを最近明らかにし
た。（図 1）自己無撞着にバーテックス補正を
計算した結果、MT 項は重要ではないが、AL

項により異なる波数間のスピンや軌道の揺
らぎが干渉することにより、軌道揺らぎが増
大することが分かった。具体的には強的軌道
揺らぎ(q 0)を引き起こす AL 項は、波数 Q

と波数Q(±Q はネスティングベクトル)の
反強磁性揺らぎの積(two-magnon 機構)と、
波数 Q と波数Q の反強軌道揺らぎの積
(two-orbiton 機構)の和で与えられる。また、
反強軌道揺らぎと強的軌道揺らぎの積
(two-orbiton 機構)により、反強軌道揺らぎが
増大される。 

従って、軌道揺らぎとスピン揺らぎが
two-orbiton 機構や two-magnon 機構を介し
て、協力的に強め合うことが分かる。これは、
局在スピン・軌道モデルである
Kugel-Khomskii モデルに含まれるスピン・
軌道結合項を記述する重要な機構であるが
RPA や FLEX 近似では再現できなかった。 

この反強軌道揺らぎにより引き起こされる
s波は不純物効果や中性子散乱スペクトル
の実験と整合する。さらに、強的軌道揺らぎ
（秩序）により構造相転移、電子ネマティッ
ク相、弾性率 C66のソフト化等を矛盾なく説
明できる。このように、軌道揺らぎ理論は鉄
系超伝導体の相図や超伝導発現機構、各種物
理量を統一的に説明することが可能である。 

図 1：バーテックス補正で得られた強的軌道
揺らぎ。構造相転移や弾性率 C66のソフト化
に対応。 
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