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研究成果の概要（和文）：鉄系超伝導体においては第二隣接サイト間ホッピングが支配的になると、フェルミ面ネステ
ィングがある程度悪くなっても、超伝導が増強されることがわかった。銅酸化物の場合は、第一隣接サイト間のホッピ
ング積分が最も大きく、最隣接サイト間でクーパー対の形成が起こるd波超伝導が実現する。それに対して、鉄系超伝
導体では第二隣接サイト間のホッピング積分が大きいため、ｓ±波超伝導となる。両物質群とも、これらの実空間ペア
リング状をフーリエ変換して得られる波数空間のギャップ関数がフェルミ面やバンド構造とよくマッチングしており、
波数空間と実空間のマッチングがよいことが高温超伝導に重要であることが一般論として帰結された。

研究成果の概要（英文）：In the iron-based 
superconductors,　the　second　neighbor　hopping　can　dominate　over　the　nearest　one.　It is found 
that the s+-　superconductivity, which is a second neighbor pairing state, can be enhanced even when the 
Fermi surface nesting is partially degraded. This explains why superconductivity is even enhanced when 
large amount of electrons are doped in the hydrogen doped 1111 iron-based superconductors. The comparison 
with the cuprates is interesting in this context. In the cuprates, the nearest neighbor hopping always 
dominates, and hence d-wave pairing, a nearest neighbor pairing state, is most favorable. In both of 
these high Tc families, there is a good matching between real space and momentum space. Namely, when 
these real space pairing states are Fourier transformed, the obtained gap functions in momentum space 
have large amplitude on places where the density of states is large. This gives a general guiding 
principle of enhancing superconductivity.

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 
高い臨界温度(Tc)を持つ超伝導体を発見する
ことは、物性物理学における最大の目標のひ
とつであるといえる。超伝導体の発見はこれ
まで実験主導で行われ、理論が先行して新物
質を予言することはほとんどなかったとい
えよう。本研究課題の研究代表者である黒木
はこれまで１０年以上にわたって、バンド構
造と電子相関効果が協力することによって、
特異なペアリング状態にある超伝導や高温
超伝導を実現する可能性について研究して
きた。特に、2001 年、2002 年には「非連結
フェルミ面を持つ系における高温超伝導の
発現」を提唱した。すなわち、スピンの揺ら
ぎのような斥力的なペアリング相互作用を
媒介として生じる超伝導の場合、超伝導ギャ
ップ（秩序変数）が d波ペアリングのように
符号反転をすることが不可欠となり、通常は
フェルミ面上にギャップがゼロとなる箇所、
すなわち「ノード」が生じ、臨界温度を抑制
する一つの原因となりうる。これを回避する
ための黒木らのアイディアは、特異なフェル
ミ面トポロジー、すなわち「非連結性」を利
用すれば、フェルミ面間ではギャップは符号
反転をするものの、フェルミ面上はいたると
ころでギャップを開くことができ、高温超伝
導を実現し得るというものである。2001、
2002 年においては、非連結フェルミ面系とし
て、単位胞内に複数のサイトを有する単一軌
道系（各サイトに軌道一つ）の模型を考え、
多体計算を行うことによって、スピン揺らぎ
を媒介とした高い Tc を持つ超伝導が実現す
る可能性を示した。 
その後、2008 年に鉄ニクタイド系（以下、
鉄系）高温超伝導体が細野らによって発見さ
れ、最高 Tcは 50K を超える。黒木らは発見直
後からこの物質の第一原理バンド計算を行
い、フェルミ面が複数の非連結なシリンダー
状のものになっていることを見出した。そし
て、５軌道模型を世界ではじめて構築し、多
体理論を適用して、フェルミ面間で超伝導ギ
ャップが符号反転した s±ペアリング状態が
実現し得ることを示した。非連結フェルミ面
を有する点においては、黒木が 2002 年に研
究した二層系模型と類似するが、鉄系超伝導
体は多軌道系である点が大きく異なる。その
ため、なぜこのような高温で超伝導が起こる
のか、その原因については諸説あり、議論が
収束していない。銅酸化物との類似点と相違
点を洗い出し、新たな高温超伝導体発見に向
けた指針を得ることが重要な課題となる。 
 
２．研究の目的 
フェルミ面の特異なトポロジー、とりわけ非
連結性に起因して生じる超伝導について、 
理論的に研究する。大きな目標としては、(i)
鉄系超伝導体および関連物質において、超伝
導臨界温度を上げるための指針を理論的に
提案する。(ii)鉄系超伝導を離れ、より一般的
に非連結フェルミ面を持つ物質における高

温超伝導を理論的に予言する。特に鉄系超伝
導体が多軌道であるのに対して、一つのサイ
トに一つの軌道が割り当てられる単一軌道
非連結フェルミ面系における高温超伝導の
可能性を探る。(iii)新しい結晶構造の鉄系超
伝導体 CaFeAs2についての研究も行う。この
物質では As の一部を Sb に置換すること Tc
が 47K まで上昇するため興味深い物質であ
る。Sbが置換される Asサイトの特定とフォ
ノン構造の特異性を調べる。 
 
３．研究の方法 
出発点として、物質の構成元素と結晶構造を
基に第一原理バンド計算を行う。元素の部分
置換効果は仮想結晶近似によって取り込む。
必要に応じて最局在ワニエ関数を構成して
多軌道模型を構築する。得られた多軌道模型
に対して多体理論を適用し、スピン揺らぎと
超伝導に関する研究を行う。 
また、鉄系超伝導体の模型や、以下に述べる
二層系模型に対して、動的スピン磁化率を実
振動数に対して求め、超伝導と有限エネルギ
ーのスピン揺らぎの相関関係を調べる。 
 
４．研究成果 
水素ドープ型鉄系超伝導体 LnFeAs(O,H)にお
いては、酸素を水素に置換することにより、
多くの電子ドープを行うことができる。電子
量が多い領域で、超伝導転移温度の再上昇や、
反強磁性秩序が発見され、関心を集めた。 
多量の電子ドープはフェルミ面のネスティ
ング条件を壊すため、超伝導がスピン揺らぎ
を媒介とし、スピン揺らぎの起源がフェルミ
面のネスティングであると考えると、実験事
実はこれに反しているように見える。我々は、
この問題について取り組み、電子ドープに伴
って、実空間のホッピング積分の関係が大幅
に変化することが重要であることをつきと
めた。電子ドープにより dxy 軌道内の最隣接
サイト間ホッピングが量子干渉効果により
急激に減少し、第二隣接サイト間ホッピング
が相対的に支配的になる。これにより、第二
隣接サイト間でのペアリングであるｓ±波
超伝導に有利となり、フェルミ面ネスティン
グが悪くなっても、超伝導が増強されること
がわかった。 
この知見は、銅酸化物との対比を行うと興味
深い。銅酸化物の場合は、第一隣接サイト間
のホッピング積分が最も大きく、それにとも
なって、最隣接サイト間でクーパー対の形成
が起こる d波超伝導が実現する。それに対し
て、鉄系超伝導体では第二隣接サイト間のホ
ッピング積分が大きいため、ｓ±波超伝導と
なる。両物質群とも、これらの実空間のペア
リング状態をフーリエ変換して得られる波
数空間のギャップ関数がフェルミ面やバン
ド構造とよくマッチングしており、このよう
に、波数空間と実空間のマッチングがよいこ
とが高温超伝導に重要であることが一般論
として帰結された（図１）。 



 

 
図１ 各ペアリング対称性における実空間
と波数空間の対応関係。 
 
ヒ素・リン混晶系 LaFe(As,P)(O,F)において
も、リンの比を増加させると超伝導転移温度
の再上昇が発見され、水素ドープ系との関係
に興味が持たれる。ただし、この場合は、ヒ
素・リン比を買えても電子数は変化しない。
我々は今年度、この問題にも取り組み、この
場合には、リンの増加に伴って dxy 軌道起源
のホールフェルミ面が消失し、このこと自体
は超伝導に不利にはたらくが、さらにリン量
を増やすと、残った dxz/yz 軌道起源のホー
ルフェルミ面と電子面の間のネスティング
が非常によくなることで、再度、スピン揺ら
ぎと超伝導が増強されることがわかった。電
子ドープによってネスティングが悪くなる
場合と、リンドープによってフェルミ面のネ
スティングがよくなる場合の双方において
超伝導の増強がみられることは、多軌道系で
あるがゆえの鉄系超伝導の特殊性である。上
記の解析により、ヒ素リン系と水素ドープ系
の両方を一つの相図上にまとめることがで
きた（図２）。 
 

 
 
図２ 水素ドープ系とヒ素リン系の超伝導
と反強磁性をまとめた相図。 
 
 
 

CaFeAs2はSbドープによってより高いTcを持
つため、Sbドープした CaFeAs2の電子状態を
第一原理計算で調べ、Sb 置換サイトの特定と
結晶構造の変化を調べた。また、不純物効果
と多軌道性との関係を調べるため、空間反転
超伝導体、二次元トポロジカル超伝導体、ス
ピン軌道相互作用の強い多軌道超伝導体
CuxBi2Se3、の三種類の超伝導体の不純物効果
を詳細に調べた。その結果、波数空間上での
軌道のキャラクターの変化が不純物効果に
強い影響を与えることを明らかにし、特に、
特定の状況下では非従来型超伝導体にも関
わらず不純物に強い事がわかった。これらの
結果は、多軌道非従来型超伝導体においては、
フェルミ面の形状よりも多軌道性そのもの
が不純物効果には重要であることを示唆し
ている。 
2002 年に研究を行った二層系ハバード模型
も再訪した。この系は、ホール的、及び電子
的ふ非連結フェルミ面を持つ点において、鉄
系超伝導と類似している。今回の研究により、
鉄系超伝導と二層系に共通の性質として、ス
ピン揺らぎが有限エネルギーにおいて大き
な重みを持つ状況が超伝導に最も有利であ
ることがわかった。これはフェルミ面のネス
ティング条件が良すぎず悪すぎず、中庸な状
況になっているときに実現されることがわ
かった。 
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