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研究成果の概要（和文）：グリーン関数法と拡散モンテカルロ法を用いて、物性物理、その中でも主に第一原理系での
量子多体問題を、物質よりも新概念や新現象の発見、密度汎関数理論における新近似手法の開発に重点を置きながら研
究した。特に、電子ガス中の1陽子問題を重点テーマとして研究し、この系が中間金属密度領域で近藤温度が1,000Kを
超える近藤シングレット状態を形成することを見出した。これから、当該密度領域の水素合金は高温超伝導体になり得
ることを示唆した。また、ごく低密度の金属は有効質量がごく小さくなる相に普遍的に転移する可能性を見出した。

研究成果の概要（英文）：By employing the Green's-function method and diffusion Monte Carlo simulations, 
we have studied quantum many-body problems in condensed matter physics, based primarily on the 
first-principles Hamiltonian from a perspective of pursuing new concepts, new phenomena, and new 
methodologies in the density functional theory rather than investigating materials properties. Special 
attention is paid to the system of a single proton embedded in the electron gas to reveal that a Kondo 
spin-singlet resonance state emerges in the intermediate densities with the Kondo temperature well beyond 
1,000K, indicating that a room temperature superconductor might be obtained, if protons are introduced 
into a metal with an appropriate density in a regular array to form a Kondo lattice system. We also find 
a possibility of the universal transition into a phase with a very small effective mass at very low 
densities.

研究分野：数物系科学
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１．研究開始当初の背景 
一般に、第一原理計算といえば、第一原理

のハミルトニアン HFP を出発点にして密度汎
関数理論(DFT) やその時間依存版(TDDFT)
に対する既存近似手法（あるいは、それらを
漸次改良した手法）を用いて、スパコンを駆
使しながら、個々の物質（あるいは、物質群）
の物性を微視的に研究するものである。しか
し、欧米では、このような数値計算に頼る応
用研究だけでなく、DFT や TDDFT の基礎理
論を、解析的研究も深化させつつ、開発・発
展させる努力が地道に続いていた。 
一方、多体理論の分野では、各物理現象を

適切に記述するモデル・ハミルトニアン
Hmodel から出発し、それを通して多体相関の
物性を論じることが長らく国内外ともに主
流であった。しかし、Hmodel に含まれる現象
論的なパラメータを DFT で第一原理的に決
定して、より現実物質に即して強相関の多体
理論を展開する試みが漸次広まっていた。 

 
２．研究の目的 
以上の状況を鑑みて、「第一原理からの多

体問題」というテーマを掲げて、強力な多体
理論手法であるグリーン関数法、および、量
子モンテカルロ法を Hmodel を介さずに直接
的に HFP に適用して第一原理系の多電子問題
を、基底状態・励起状態を問わず、忠実に解
くこと、そして、それを通して DFT や
TDDFT の発展にも資することを目指す。 

その際、HFP を出発点にするものの、第一
原理系の多体問題を物質よりも概念や現象、
手法に重点を置く次の観点から研究する。 
(1)Hmodel を通して確立された物理概念、例え
ば、不純物アンダーソン模型における近藤問
題の物理や朝永・ラッティンジャー流体での
スピン・電荷分離、を HFPから出発して再検
証し、概念の深化と新概念の発見を目指す。 
(2)DFT の立場では、物質の多様性は電子系に
働く一体ポテンシャルの違いに起因し、多電
子効果の根源は全て電子ガス系のハミルト
ニアン HEG中に普遍的に存在することになる。
そこで、HEG に含まれる物理現象を基底状態
や励起状態の別なく調べあげ、新現象の発見
を目指す。同時に、DFT における交換相関エ
ネルギー汎関数 Exc[n(r)]の改良・発展を行う。 
(3)上で挙げたような基礎理論上の問題だけ
に終始せず、新概念・新手法を追求する研究
を通して、高い超伝導転移温度 Tc を持つ新規
物質（群）の具体的な提案も目的とする。 

 
３．研究の方法 
研究の遂行上、具体的な重点研究テーマと

して、次の２つを掲げた。 
(1)電子ガスに埋め込まれた１原子系：これは

近藤問題における物理の第一原理的解明、局
所密度近似(LDA)を超える Exc[n(r)]の改良、室
温超伝導体の提案という前項目的(1)-(3)の全
てに関わる重要で興味深いテーマである。ち
なみに、もし 1,000K を超える高い近藤温度
TK を持つ新規近藤系が発見されれば、それを
基に作られる近藤格子系では（重い電子系に
おける実験を参照すれば、）スピン揺らぎ機
構で Tc～TK/10 の超伝導が期待されることに
なる。なお、このテーマで主に用いられる理
論手法は拡散モンテカルロ法(DMC)である。 
(2)GWΓ法の発展とそれを駆使した新概念の
発見：GWΓ法は場の量子論における非摂動論
的アプローチで、電子の自己エネルギーを自
己無撞着に計算する手法であり、原理的には
厳密解を、実際上は十分精度の高い近似解を
与えるものである。しかも、これは同一の枠
組みでフェルミ流体にもラッティンジャー
流体を含む非フェルミ流体にも適用できる
ものである。これを１次元電子系や３次元低
密度電子系に適用して多体問題における新
概念の発見を目指すとともに、いわゆる GW
近似に対する上位互換手法とも考えられる
GWΓ法自体の普及をはかることを目指す。 
この他、軽元素、特に、炭素やホウ素、が

主役になっている超伝導体について、実験と
深く関わりながら、物質に即してその超伝導
機構の解明や Tc 上昇のための提案を行うこ
とを目指す。ここで、Tcの定量的評価はエリ
アシュバーグ理論における G0W0 近似下のギ
ャップ方程式を数値的に解いてなされる。 
 
４．研究成果 
(1)電子ガス中の一陽子系：超高近藤温度系
の発見（高田・前園・吉澤） 
不純物点電荷+Ze に対する金属遮蔽におい

てデバイ・ヒュッケル理論以来の誘電電荷共
鳴という概念が一般的であるが、Z が奇の正
整数では近藤スピン共鳴と電荷共鳴の競合
が問題になることを初めて指摘し、具体的に
Z=1 の陽子を電子ガス系に挿入した場合の近
藤スピン共鳴状態の出現条件（図 1）と出現
時の近藤温度 TKを LDA計算と DMC計算を組み
合わせて定量的に決定した。 
この結果は金属遮蔽におけるパラダイム

シフトの発見といえるが、同時に、重い電子
系の物理において近藤格子系では約 TK/10の
温度での超伝導出現が周知の事実であるこ
とから、陽子が最も安定的に挿入され、TK～
2,000K である電子密度径数 rs～4 の状態でマ
クロな数の陽子が規則的に挿入されると室
温超伝導が望みうる。これは超高圧下で rs<4
である固体水素や H2S と違って、常圧下の水
素合金での高温超伝導発見への期待につな
がるものである。 



 
図 1. １陽子挿入電子ガス系の基底状態相

図。横軸は電子密度径数 rs、縦軸は全電子

数 N。高密度領域 a では裸の陽子 H+が誘電

遮蔽された状態、低密度領域 c では負水素

イオン H-が閉じ込められた状態、中間密度

領域 b では近藤シングレット共鳴状態が現

れる。各領域間の転移はシャープである。 

 
図２.ラッティンジャー流体（Yang-Gaudin
模型）での一次元スペクトル関数 A(p,ω)。
擬電子に対応するピークの変遷を描いてい

る。挿図はフェルミ点近傍のスペクトル関

数の全体像を示す。 

 
(2)電子正孔対称二層膜系での励起子相と励
起子分子相（前園） 
半導体二層膜における電子正孔系の励起

子モット転移の問題に関連して、密度行列を
通した対凝縮密度や対分布関数を DMC 計算
することによって、電子正孔対称系における
大域的な相図の T=0での様相が明らかにされ
た。特に、層間距離 d が小さい場合、電荷密
度が小さくなる（密度径数 rs が大きくなる）
につれて、電子正孔プラズマ相から励起子気
体相、そして、励起子分子気体相への逐次連
続転移がみられたが、d が大きくなるにつれ
て励起子分子気体相や励起子気体相がみら
れなくなり、最終的に 2次元極限で期待され
ている電子あるいは正孔それぞれの気体相
からウィグナー固体相への直接的な転移と
なる。 
 
(3)スピン電荷分離から自由電子描像への変
遷：1 次元電子系での擬電子概念の発見（前
橋・高田） 
１次元電子系では、高励起状態で成り立つ

自由電子描像とそれが全く破綻する低励起
状態での電荷スピン分離描像の相互関係・相
互変遷の詳細が興味深い。これは一電子スペ
クトル関数 A(p,ω)を波数 p やエネルギーωを
広範囲に変化させて調べればよいが、今回、
1 次元電子系でベーテ仮説法と GWΓ法を組
み合わせて A(p,ω)を初めて定量的に計算した。
その結果、低励起状態では電荷とスピンの自
由度が分離することに伴うスピノンとホロ

ンというボゾン励起が A(p,ω)に主ピーク構造
を与えるが、同時に、この系の本質的な素励
起としてスピノンとホロンの衣をまとった
擬電子励起の副構造を発見した。この擬電子
概念に対応する構造は高励起状態では主ピ
ークに成長していくこと（図２）から、この
新概念を通して、スピン電荷分離から自由電
子へという定性的に異なる２つの描像間の
変遷の全容が明らかにされた。 

(4)ホウ素、硬い半導体における高 Tc 超伝導
物質の探索（白井） 
軽い半導体は固いものが多く、十分なドー

プ量が達成され金属化されるならば、フォノ
ン媒介機構によっても Tcが 50Kを上回る超伝
導出現の可能性がある。そのような硬い半導
体であるホウ素を用いた新たな超伝導体の
物質探索を行ってきた。その際の基本的な方
策は 3つあって、それらは、高圧、ドーピン
グ、化合物化である。まず、第 1の方策では、
α相のホウ素に対して温度・圧力相図を第一
原理計算で作成して、それに基づいて高圧下
での超伝導出現を予言した。その後、実際に
160GPa で Tc～6K の超伝導出現が実験的に確
かめられた。第 2の方策としては、常圧α相
のホウ素に対してもドーピングで同じよう
な Tc の超伝導出現を予言していたが、最近、
実際に Li をドープすることで実験的に Tc～
5K の超伝導が得られた。第 3の方策では、以
前、B13C2で金属化と同時に Tc～40K が出現す
るとの期待があったが、実際の実験ではうま
くいかなかった。この実験と理論の違いは
B13C2 の中に B4 の構造ユニットが生成されて



 
図 3：低密度電子ガスでの運動量分布関数

n(p)。rs ≈ 20 では p < pFで n(p)は平坦にな

り、新規相転移の出現を示唆する。 

絶縁化するためであることを明確にした。そ
して、このような困難を乗り越えた上で金属
化とその先になる超伝導出現を可能にする
方法の考察を行っている。 
 
(5)低密度電子ガス系における「軽いフェル
ミオン」問題（高田・前橋） 
金属中の多電子系の本質を捉えて簡単化

したものとして電子ガス模型がある。これは
金属電子の性質を大まかに捉える際に有益
であるが、同時に、a0pF≪1（a0:格子定数、
pF:フェルミ波数）の低密度極限では、第一原
理のハミルトニアンがこの模型のそれに収
束するという意味で低密度金属全般を普遍
的に記述する重要な模型でもある。 
今回、運動量分布関数 n(p)に関して、全電子
数や全運動エネルギーなどの総和則に加え
て、新たに全運動エネルギーの揺らぎの総和
則を発見すると同時に、これら 3つの総和則
すべてを満たす高精度の n(p)を密度径数 rs が
20 を超える領域まで求めることが出来た（図
３）。そして、rs≈20 近傍で n(p)の定性的な振
る舞いの変化を見出し、新規相転移の示唆を
得た。なお、同じ密度近傍では、フェルミ面
での有効質量 m*がゼロに近づくこと（軽いフ
ェルミオンの出現）も見出され、これが新規
相の特徴である。ちなみに、m*≈0の出現は電
子正孔励起がほぼゼロの励起エネルギーで
生成されて長距離クーロン斥力の誘電遮蔽
が有効でなくなったためと考えられる。 

(6)黒鉛層間化合物での超伝導：BaC6 の場合
（高田・櫻井） 
最近、東北大の谷垣グループが BaC6 にお

いて Tc≈65mKの超伝導を発見した。これはエ
リアシュバーグ理論や超伝導密度汎関数理
論で以前に予言されていた Tc≈0.23K よりも
ずっと低いものであったが、高田が提出して
いる「黒鉛層間化合物での超伝導における標
準模型」では自然に説明できるものである。

特に、超伝導を担うグラファイト層間バンド
のフェルミ面の形状が重要で、CaC6 での球面
形に比べて、グラファイトの層間距離 d が大
きくなってブリルアン帯が小さくなる BaC6
では c 軸方向でフェルミ面が切断されて標準
模型からの解離が生じていて、そのため、Tc 
が理想的な値から低下している。また、標準
模型の立場からは Ba のコア分極効果が大変
大きいことも Tc 低下の一因となっている. 
 
(7)強誘電量子相転移近傍の超伝導：n 型
SrTiO3 の場合（櫻井・高田） 

STO は強誘電量子相転移近傍の超伝導が
見られるものとして長い研究の歴史がある
が、最近、ESPCI パリテクの Behnia のグルー
プは 5x1017cm-3 という極度に低い電子密度 n
（フェルミエネルギーは 10K 程度）の試料を
作成し、それが予想以上に高い Tc を持つこ
とを示した。そして、これは酸素欠損型のド
ーピングによる STO であり、その Tc と n の
関係はより高濃度の Nb 置換型ドーピングの
それとは違うことを見出した。これらの違い
は以前に高田が提出していた模型で超伝導
電子の有効質量 m*と媒介となる強誘電変位
フォノンのエネルギー分散の違いを考慮す
れば、定量的に説明できることが分かった。 
 
(8)相関のある E⊗e ヤーンテラー系での超伝
導（堀・前橋・高田） 

まず、結晶全体で E⊗e の軌道対称性が保た
れる系を理想 E⊗e ヤーンテラー結晶と定義し、
それを記述するモデル・ハミルトニアンを導
入した。それは軌道対称性を保ったままでホ
ッピングする運動エネルギー項、軌道内・軌
道間、及び、フント則結合や対ホッピングを
含む局所的なクーロン斥力項、そして、ヤー
ンテラー結合する電子フォノン相互作用項
で構成される。このハミルトニアンを解くと、
電荷揺らぎ、スピンゆらぎ、軌道揺らぎなど
の電子機構と共にフォノンを交換する引力
機構が働く複雑な様相を示す。しかし、軌道
対称性が保たれる場合、群論的な考察からギ
ャップ関数やギャップ方程式をきれいに整
理できて、見通しがよくなる。その結果、フ
ォノン機構とスピン揺らぎ機構、そして、多
バンド系の特徴である軌道揺らぎ機構が協
奏して新規のエキゾチックな超伝導（E 表現
のカイラル p 波対）が形成されることが分か
った。ところで、現実物質はこのような理想
ヤーンテラー結晶ではないので、次に、この
理想ヤーンテラー結晶からのずれの超伝導
への影響を調べたところ、鉄系の場合は超伝
導に有利に働くが、バナジウム系では不利に
なることが示唆されたが、これは多くの実験
が教えるところと一致するように見える。 
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