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研究成果の概要（和文）： 鉄系超伝導体に対する第一原理有効模型の解析を多変数変分モンテ

カルロ法を用いて行った。5 種類の異なる鉄系超伝導体に対して解析を行った結果、実験で観

測されている磁気秩序モーメントの大きさ及びパターンを第一原理有効模型でうまく再現でき

ることを示した。また、鉄系超伝導体は、ｄ 5 (5 個の d 軌道に 5 電子) のモット絶縁体の大きな影

響をうけていることを明らかにした。さらに、有効模型に電子ドープをした場合の超伝導発現可能性を

吟味した。 

 
研究成果の概要（英文）: We analyze ab initio low-energy effective models for iron-based 

superconductors by using many-variable variational Monte Carlo method. By analyzing 

five different materials, we show that the ab initio low-energy effective models successfully 

reproduce magnitudes of the magnetic ordered moment and magnetic-order patterns 

observed in iron-based superconductors. We also clarify that the iron-based 

superconductors are under strong influence of d5 Mott insulators. Furthermore, we 

examine the possibility of the superconductivity in electron-doped region. 
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１．研究開始当初の背景 

  2008 年の鉄系超伝導体の発見以来、そ
の高温超伝導の機構解明を目指して理論・実
験の両側面から世界的規模で精力的に研究
が行われてきた。研究開始時点(2011 年)の段
階では鉄系超伝導体の主な物質は発見され
ており、(1)超伝導及び磁性は主に鉄の二次元
面が担っていること, (2) 第一原理バンド計
算から多くの物質のフェルミ面は類似して
いること、(3)それにも関わらず、磁気秩序モ

ーメント及び磁性パターンは物質依存性が
大きいことが指摘されていた。さらには、鉄
系超伝導体における電子相関効果の強さに
ついては、実験手法によって主張が大きく異
なり、コンセンサスは得られていなかった。
そのため、非経験的な手法に基づき電子相関
の大きさを見積もり、その効果を精査するこ
とが、鉄系超伝導体を理解する基盤を築くた
めの急務であった。 
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２．研究の目的 

 第一原理計算を出発点として非経験的に
導いた有効模型を高精度に解析することで、
鉄系超伝導体の電子状態を解明することを
目的とした。とくに鉄系超伝導体の磁性の物
質依存性は大きく、それを非経験的な手法か
ら再現できるかどうかを精査することを目
指した。また、いくつかの異なる鉄系超伝導
体の解析を通して、鉄系超伝導体における電
子相関の効果を明らかにすることを目指し
た。さらには、超伝導の安定性に関する計算
を行い、超伝導の発現機構を解明することを
目指した。 

 

３．研究の方法 

 鉄系超伝導体のいくつかの物質について、
第一原理計算に基づいて導出した有効模型
の解析を行う。この手法では従来は恣意的に
決められることの多かった電子相関の大き
さを非経験的に決めることが可能である。こ
れによって、それぞれの物質がもつ特性を恣
意性なしに反映させることができる。有効模
型の解析は空間相関・量子揺らぎを高精度に
とりこめる多変数変分モンテカルロ法を用
いて行った。従来の変分モンテカルロ法では
変分波動関数の形状を制限することによる
恣意性および精度の低下が大きな問題であ
った。今回用いた多変数変分モンテカルロ法
では、変分波動関数の自由度を大幅に広げ、
さらに系が持つ対称性を回復するための量
子数射影を組み合わせることで、変分モンテ
カルロ法のもつバイアスを大きく取り除き、
定量的かつ定性的な改善を行った。また、大
規模並列を用いることで、１万程度の変分パ
ラメータの最適化を行うこと可能であり、空
間相関・量子揺らぎを精緻に取り込んだ計算
を実行が可能である。 
 
４．研究成果 

   鉄 系 超 伝 導 体 の おも な 物 質 ５ 種 類 

(LaFePO,LaFeAsO,BaFe2As2,FeTe,FeSe) に つ

いての有効模型の導出を行い、その有効模型

解析を行った。その結果、鉄系超伝導体の磁

気秩序モーメントの大きさが相互作用の大

きさで統一的に説明できることを示した[図

１参照]。すなわち、図１に示したように、

電子相関が弱い LaFePO では常磁性解が最安

定になり、それから電子相関が強い LaFeAsO, 

BaFe2As2,FeTe に行くに従って磁気秩序モー

メントが大きくなっていくことを示した。ま

た、FeTe では他の鉄系超伝導体と異なる磁気

秩序（バイコリニア）が実現していることも

示した。FeSe では複数の磁気秩序のエネルギ

ーが競合していることを示した。これは、

FeSe では磁気秩序が観測されず最低温で超

伝導になっている実験結果と対応している 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 1:鉄系超伝導体の磁気秩序モーメント

[m(qpeak)]の相互作用[]依存性。ここで、

は相互作用の大きさを一様にスケールする

パラメータである。黄色のダイアモンドのシ

ンボルが計算結果であり、青い星印が実験値

である。鉄系超伝導体の磁気秩序モーメント

の大きさが、相互作用の大きさで説明できて

いることがわかる。 

 

 

と考えられる。 

 さらに、有効模型にホールドープを行うこと

により、d 6の電子配置(5 個の d 軌道に 6 電子)

にある鉄系超伝導体の母物質は、ｄ 5 (5 個の d
軌道に 5 電子) のモット絶縁体の巨大なドーム

の端にいることを明らかにした[図２参照]。モット

絶縁体の大きな影響をうけている点はもう一つ

の高温超伝導体である銅酸化物と類似する。し

かし、銅酸化物の場合はモット絶縁体のドーム

はドーピング濃度が 10-20%程度までしか及んで

いないのに対して、鉄系超伝導体の場合は

100%以上に及んでいる。この巨大なモット絶縁

体の影響は多軌道性及ぶフント結合に起因して

おり、鉄系超伝導体の大きな特徴であることを明

らかにした。われわれの提唱のあとに、このｄ 5

のモット絶縁体の近接効果は海外の研究グルー

プによって別の理論計算でも指摘され、その重

要性が議論されている。 

 また、有効模型に電子ドープをした場合の超

伝導発現可能性の吟味も行った。その結果、

10-20%ドーピングの領域で超伝導が発現しやす

いことを見出した。よ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

 

 
 
 

 
 
 
 
 
 

 

 
 

図 2:鉄系超伝導体の磁気秩序モーメント

[m(qpeak)]の相互作用[]および電子濃度[n]
依存性。鉄系超伝導体[n〜 1.2]が実は

d5,n=1.0でのモット絶縁体に起因する巨大な

反強磁性ドームのふもとにいることがわか

る。 
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