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研究成果の概要（和文）：鉄系超伝導体の強相関効果を動的平均場理論＋エリアシュベルグ法を用いて調べた。繰り込
み因子は最近のARPES実験の通り顕著な軌道依存性を示し、磁気・軌道秩序は共にRPAの結果に比べて大きく抑制される
。この時、磁気揺らぎによるs±波超伝導も抑制されるが、軌道揺らぎによるs++波超伝導は大きく拡がり安定化される
ことが分かった。また、Feのd電子とAsのp電子間相互作用の効果についても調べ、弾性定数C66のソフト化に対応する
強軌道揺らぎを増強すると共に、d電子間相互作用に起因する反強磁性揺らぎと波数空間で住み分けて働くため互いに
競合すること無く、協力して高いTcをもつs±波超伝導を導くことが分かった。

研究成果の概要（英文）：Strong correlation effects in iron-based superconductors have been investigated by
 using the dynamical mean-field theory with the Eliashberg equation. The renormalization factor exhibits s
ignificant orbital dependence as observed in recent ARPES experiments. The magnetic and orbital orders are
 largely suppressed as compared with those from the RPA due to local correlation effects. Remarkably, the 
s++-pairing phase due to the orbital fluctuation is largely expanded relative to the RPA result, while the
 s+--pairing phase due to the magnetic fluctuation is reduced. The effect of the intersite Coulomb interac
tion between Fe d and As p electrons has also been studied and is found to enhance the ferro-orbital (FO) 
fluctuation responsible for the C66 elastic softening. The FO fluctuation and the antiferromagnetic fluctu
ation enhanced due to the onsite d-d Coulomb interaction cooperatively enhance Tc of s+--wave superconduct
ivity without any competition by virtue of the q-space segregation.
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１．研究開始当初の背景 
 2008 年に細野等によって発見された鉄系
超伝導体 RFeAsO1-xFx（Rは希土類）は銅酸化
物以外で初めて超伝導転移温度が 50K を超
え、物質探索と超伝導の発現機構や対称性の
解明の両面から精力的に研究が進められて
いる。この系の超伝導を担う FeAs 面が 2 次
元正方格子を形成する点は銅酸化物の CuO2

面と類似しているが、Cu の dx2-y2軌道のみが
主要な役割を果たす銅酸化物とは異なり Fe
の複数の d軌道が重要な役割を果たす新しい
超伝導機構の可能性が期待されている。 
 母物質（x=0）は tetragonalから orthorhombic
への構造転移（Ts=155K）とストライプ型反
強磁性転移（TN=137K）を示すが、FeAs面に
電子がドープされると両者は抑制・消失し超
伝導が出現する。超伝導機構として、TNに向
けて発散的に増大する反強磁性揺らぎを媒
介とする s±波超伝導（電子とホールのフェル
ミ面間でギャップ関数が逆符号）と、Tsに向
けて発散的に増大する軌道揺らぎを媒介と
する s++波超伝導（ギャップ関数が同符号）が
提案された。両者ともフルギャップである点
は実験と対応するが、Tcの小さな非磁性不純
物効果は s++波を指示し、一方 s±波を支持する
STMの実験もあり、論争が続いていた。 
 
２．研究の目的 
 鉄系超伝導体は Feの d軌道全てが関与す
る複雑に絡み合ったバンド構造とフェルミ
面を持ち、電子とホールのフェルミ面間ネス
ティングベクトルに対応する反強磁性磁気
揺らぎを増強する d電子間クーロン相互作用
に加えて、格子との結合を通して弾性定数C66

のソフト化を導く軌道揺らぎを増強する電
子格子相互作用の効果を考慮する必要があ
る。このような複雑な量子多体問題に対して、
これまでは主に乱雑位相近似（RPA）等の弱
相関からのアプローチが用いられてきた。し
かし、磁気揺らぎによる s±波超伝導と軌道揺
らぎによる s++波超伝導のどちらが実現する
かを結論づけるには、RPAを超えて相関効果
をより正確に取り扱う必要がある。 
そこで、本研究では電子相関効果を十分に
考慮し、且つ複雑な多軌道・多バンド模型に
も適用可能な量子多体計算手法を開発する。
得られた手法を鉄系超伝導体の基本模型で
ある多軌道ハバード（ホルスタイン）模型に
適用し、超伝導の発現機構や対称性を解明す
る。特に、電子相関と軌道－格子相関の協力
効果によって増強される軌道揺らぎを媒介
とする新しい超伝導機構の可能性を検証す
る。さらに、Feの d軌道に加えて Asの p軌
道も顕わに考慮した d-p（ホルスタイン）模
型に基づき、d-p 電子間クーロン相互作用に
よる軌道揺らぎの増強効果を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
 鉄系超伝導体に対する乱雑位相近似（RPA）
などの弱相関からの摂動的アプローチは、角

度分解光電子分光（ARPES）で観測されたバ
ンド分散が、第一原理計算と比較してバンド
全体を数分の１程度に繰り込むことにより
ほぼ再現されることから、正当化されてきた。
しかし、最近の高分解能 ARPES 実験で、バ
ンドの繰り込み因子の顕著なバンド・軌道依
存性や、特定の軌道の繰り込み因子がゼロと
なる軌道選択モット転移が発見され、従来の
摂動的手法を超えて強相関・強結合効果を十
分に考慮できる超伝導理論が必要不可欠と
なってきた。 
そこで本研究では、強相関･強結合領域も
記述できる非摂動的手法である動的平均場
理論（DMFT）を用いる。DMFT は、モット
転移や重い電子系磁性などの強相関電子状
態の記述に有効であることが知られている
が、自己エネルギー補正が局所近似されるた
め、超伝導ギャップ関数が波数に依存しない
単純な s波状態しか記述できないという問題
があった。そこで本研究では、DMFTにより
求めた磁気・軌道（電荷）感受率に基づき超
伝導の有効相互作用を導出し、これと DMFT
による自己エネルギーが繰り込まれた 1粒子
グリーン関数を Eliashberg 方程式に用いるこ
とにより、ギャップ関数に波数依存性のある
異方的超伝導も記述可能な計算手法（DMFT+ 
Eliashberg 法）を開発する。これにより、電
子相関効果を十分に考慮して、鉄系超伝導の
対称性が s±波と s++波のどちらであるかを議
論することが可能となる。 
 
４．研究成果 
(1) 構造転移と弾性定数 C66のソフト化 
 鉄系超伝導体に対する第一原理バンド計
算を良く再現する 2 次元 16 バンド d-p 模型
（図１）に基づき、電子間クーロン相互作用
と電子フォノン相互作用の効果を、まず乱雑
位相近似（RPA）の範囲で調べた。特に、
orthorhombic 歪みと軌道揺らぎの結合効果に
より、強的軌道秩序が tetra-ortho 構造転移を
伴って実現し、その転移温度 Tsが反強磁性転
移温度 TNより高くなることを示した。これに

 
図１．2次元 16バンド d-p模型と第一原理
計算（WIEN2k）のバンド構造の比較 



より、鉄系超伝導体の実験の相図と、最近の
超音波実験で観測された弾性定数 C66モード
の巨大なソフト化を再現すると共に、このと
き実現する超伝導は軌道揺らぎを媒介とす
る s++波超伝導であることを明らかにした。ま
た、RPAでは考慮されない軌道揺らぎのモー
ド間結合効果を SCR 理論および自己無撞着
揺らぎ理論（SCF）により調べ、超音波実験
による弾性定数 C66の温度依存性を広い温度
領域で良く再現する結果を得た。 
 
(2) 軌道選択モット転移 
 鉄系超伝導体に対する角度分解光電子分
光（ARPES）で観測されたバンド構造は、第
一原理計算で得られたバンドを全体に
Z=1/2~1/5 程度繰り込むことによりほぼ再現
されると考えられてきたが、最近の高分解能
ARPESでは繰り込み効果の大きなバンド（軌
道）依存性が観測され、さらに、特定の軌道
の繰り込み因子 Zがゼロとなる軌道選択モッ
ト転移の可能性も議論されている。そこで、
鉄系超伝導体の第一原理計算に基づく 5軌道
ハバード模型を、強相関領域も記述できる非
摂動的手法である動的平均場理論（DMFT）
を用いて調べた。得られた局所自己エネルギ
ーの強い軌道依存性から、dxz、dyzおよび dx2-y2

軌道の繰り込み因子 Zが他の軌道の Zに比べ
て非常に小さくなり、現実的な相互作用に対
して繰り込まれたバンドが高分解能 ARPES
を良く再現すると共に、軌道選択モット転移
近傍の金属状態であることが分かった。 
 
(3) 強相関領域の磁気・軌道秩序と超伝導 

DMFTに基づいて磁気感受率と電荷・軌道
感受率を計算し、その発散によって系のとり
うる秩序状態を調べた結果、ストライプ型反
強磁性磁気秩序および強軌道秩序は従来の
RPAの結果と比べて共に抑制され、特に両者
が拮抗する領域では特に抑制が大きくなり、
現実的な相互作用パラメータの値に対して
磁気秩序と軌道秩序（構造相転移）が実現す
る結果が得られた。さらに、磁気および電
荷・軌道感受率から有効ペアリング相互作用
を求め、DMFT+Eliashberg 法に基づき超伝導
を議論した結果、従来の RPAの結果と比較し
て揺らぎが局所的に（q 依存性が弱く）なる
ため、強い q依存性が必須の磁気揺らぎによ
る s±波超伝導領域は大きく抑制されるのに対
して、軌道揺らぎによる s++波超伝導は q依存
性が弱い方が超伝導に有利となるため大き
く拡がり、s±波超伝導に比べてより安定化さ
れることが示された。 
 
(4) d-p軌道相関効果 

Feの d軌道に加えて Asの p軌道も顕わに
含む 2次元 16バンド d-p模型（図１）に基づ
き、Fe-d 電子と As-p 電子のサイト間クーロ
ン相互作用に起因する新しい強軌道揺らぎ
増大のメカニズムを提案した。まず、水素原
子軌道型の波動関数を用いて d-p 電子間クー

ロン相互作用の軌道依存性（図２）を定量的
に計算し、現実的な d-p クーロン相互作用の
値に対して弾性定数 C66のソフト化に対応す
る強軌道揺らぎが増大することを示した。こ
の d-p クーロン相互作用は、d 電子間クーロ
ン相互作用によって増大する反強磁性揺ら
ぎには何ら影響せず、また従来の軌道揺らぎ
理論とは異なり反強軌道揺らぎの増大も伴
わない。このとき、強軌道揺らぎを媒介とす
る電子およびホールのそれぞれのフェルミ
面内での引力ペアリング相互作用と、反強磁
性揺らぎを媒介とする電子とホールのフェ
ルミ面間の斥力ペアリング相互作用は、波数
空間で住み分けて働くため互いに競合する
こと無く、協力して s±波超伝導を導くため高
い Tcが得られる。さらに、この強軌道揺らぎ
の協力の下で実現する s±波超伝導は、従来の
反強磁性揺らぎのみによる s±波では説明でき
ない小さな Tc の非磁性不純物効果の実験も
説明できることが分かった。 
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