
科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

３４３１５

基盤研究(C)

2014～2012

第一原理計算によるスピン軌道相互作用と電子相関の織りなす物性予測

Interplay between spin-orbit interaction and electron correlation --- analysis 
based on the first-principles calculations

９０３１１７３７研究者番号：

池田　浩章（Ikeda, Hiroaki）

立命館大学・理工学部・教授

研究期間：

２４５４０３６９

平成 年 月 日現在２７   ６ １６

円     3,900,000

研究成果の概要（和文）：鉄系超伝導体や重い電子系化合物のように軌道自由度が重要な役割を果たすと考えられる遍
歴電子系では、バンド構造が非常に複雑なため、これまで、その電子状態が内包する豊富な物理を正確に読み解くこと
が非常に困難であった。当該グループでは、開発した計算コードによって、重い電子系のようにスピン軌道相互作用の
強い系に対する低エネルギー有効模型を構築することに成功した。また、その模型に基づいて、軌道分解したフェルミ
面の計算や磁気揺らぎ・多極子揺らぎの計算を行うことで、これまで純理論的なモデル計算の域を出なかった重い電子
系の物理をより具体的に個々の物質の性質を取り込んだ物理へと昇華することに成功した。

研究成果の概要（英文）：In the iron-based superconductors and heavy-electron systems, orbital degrees of 
freedom can play an important role on the appearance of curious magnetic/multipole ordering and non-BCS 
superconductivity. However, the complicated band structure, which involves rich physical information, has 
prevented us from understanding the electronic states so far. Recently, we have succeeded in constructing 
a low-energy effective Hamiltonian including the spin-orbit interactions. In the model Hamiltonian, we 
have successfully computed orbital-resolved band structure, Fermi surfaces, and magnetic/multipole 
susceptibilities. This method is applicable to various materials, and is very useful for understanding 
the physical properties. Based on this first-principles approach, we found crucial clues to several 
long-standing mysteries in heavy-electron systems, for instance, the hidden order in URu2Si2 and the 
first-discovered unconventional superconductivity in CeCu2Si2 and so on.

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 

 物質の基礎物性を調べる上で、第一原理に
よる非経験的な電子状態計算の情報は非常
に重要であり、より精度の高い計算が強く望
まれている。その進展は、新しい機能材料を
デザインするということにも直結しており、
理学的な立場からだけでなく工学的な立場
からも重要な位置を占めている。しかし、現
状、物性予測に関する計算能力は、まだまだ
発展途上である。 
 当該グループでは、これまで第一原理計算
に基づいて、現実的なバンド構造をもった低
エネルギー有効模型を構築するための方法
論の開発に携わってきた。最近では、相対論
的第一原理計算からワニエ基底を構成する
ための計算コードを開発、スピン軌道相互作
用を考慮した有効模型の構築に成功した。こ
れによって、現在のホットトピックであるス
ピン軌道相互作用の強い系における物性を、
具体的な電子構造を基礎として議論する事
が可能となった。 
 
２．研究の目的 

 重い電子系化合物のように、スピンと軌道
が絡み合った多自由度系は、強い電子間相互
作用によって新奇な秩序状態や奇妙な超伝
導状態が発現する宝庫となっている。これま
では、その複雑なバンド構造を読み解いて、 
物質個々の多様な物性を理解するのは、ほぼ
不可能と考えられてきた。 
 本研究プロジェクトでは、最近開発した計
算コード（相対論的第一原理計算からワニエ
基底を構成し、低エネルギー有効模型を構築
する方法）と量子多体系の計算手法を組み合
わせることで、固体物理の未解決問題に新た
な切り口を提示し、その系統的な研究の蓄積
により、第一原理的な物性予測の計算能力の
向上を目指した。 
 
３．研究の方法 

 相対論的な第一原理計算に基づいて有効
模型を構築し、スピン・軌道・電子相関が絡
み合う物理に関して、統一的に定量的な計算
を行う。特に、重い電子系化合物における未
解決問題に対して、順次適用することで、こ
れまで得られなかった新しい知見を得る。 
 具体的な研究テーマは、第一原理計算から
得られる有効模型に基づいて、(1)固体物理に
おける四半世紀の謎とされる URu2Si2 の隠
れた秩序を明らかにすること、(2)CeCu2Si2

や CeCoIn5など、重い電子系超伝導体におけ
る磁気揺らぎ、および、高次の多極子揺らぎ
の構造を明らかにし、それらを媒介とする非
従来型超伝導がどのようなギャップ構造を
もつか、系統的に研究し、新規高温超伝導体
を設計するための糧とする。 
 
４．研究成果 

 鉄系超伝導体や重い電子系化合物のよう

に軌道自由度が重要な役割を果たすと考え
られる遍歴電子系では、バンド構造が非常に
複雑なため、これまで、その電子状態が内包
する豊富な物理を正確に読み解くことが非
常に困難であった。当該研究グループでは、
開発した計算コードを利用することで、重い
電子系のようにスピン軌道相互作用の強い
系に対しても、低エネルギー有効模型を構築

することに成功し
た。また、その模型に基づいて、軌道分解し
たフェルミ面の計算や磁気揺らぎ・多極子揺
らぎの計算を行うことで、これまで純理論的
なモデル計算の域を出なかった重い電子系
の物理をより具体的に個々の物質の性質を
取り込んだ物理へと昇華することに成功し
た。そのような研究方針は当該分野において
最も王道に近い方法であり、そのため、高い
汎用性をもつ。事実、我々の研究をきっかけ
にして、同様の超多軌道系を正面から研究す
るという方向性が徐々に定着してきており、
当該分野の研究を強く後押ししている。この
研究成果を柱として、現在までに、以下の様
な特筆すべき成果があがっている。 

(1) URu2Si2の隠れた秩序 --- 重い電子系超
伝導体 URu2Si2は 17.5K において明確
な相転移を示すにもかかわらず、長年そ
の原因が分からないままとなっており、
隠れた秩序と呼ばれる。当該グループで
は、その遍歴模型を構築し、世界で初め
てその多極子揺らぎの構造を明らかに
した。その結果は面内の回転対称性を破
った 32 極子への相転移を強く示唆し、
既存の実験事実を矛盾なく説明できる
解として現在も有望視されている。
(2012年 6月 4日付の京都新聞に紹介さ
れた)  
 

(2) CeCu2Si2 の超伝導対称性 --- 重い電子
系超伝導体 CeCu2Si2は、初めての非従
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図1. URu2Si2のバンド構

造(主要論文⑩のFig.S1

から抜粋)。実線が第一

原理計算によって得ら

れたバンド構造。低エネ

ルギー有効模型に基づ

いて、よく再現される

(破線)。 

 

 

 

 

 

 

図 2. (左)URu2Si2 のフェルミ面(主要論文⑩の

Fig.1 から抜粋)。構成される軌道により色分け

されている。(右) 32 極子の模式図。色はミクロ

な磁石の N極、S極に対応する。 

 



来型(d波)超伝導体と考えられてきたが、
最新の比熱測定では、ノード構造のない
フルギャップ超伝導体であることが示
唆された。当該グループによる微視的な 
計算でも d波状態よりむしろ異方的 s波
状態が有望であることが示唆されてお
り、その理解の再考察が迫られている。 
 

(3) CeCoIn5の電子状態 --- 第一原理計算で
得られた 2次元的なフェルミ面が反強磁
性的な揺らぎを生じ、それを媒介とした
d 波超伝導が出現していると考えられて
いる。しかし、実際にはそのバンド構造
から自然に反強磁性揺らぎが得られる
わけではないことが示された。むしろ、
一部のフェルミ面は電子相関の効果に
よって、超伝導転移温度付近では、まだ
準粒子状態を形成できていないと考え
ることで磁気揺らぎが反強磁性的とな
り、また、その残留エントロピーが超伝
導転移で開放されるため大きな比熱の
飛びを示しているという可能性が示さ
れた。 
 

(4) その他、実験グループとの共同研究 --- 
新たな実験事実を解釈する上で、第一原
理計算による電子状態の情報は非常に
重要であり、特に、軌道分解したフェル
ミ面の情報は、物性を考察する上で非常
に役立つ。ここでは、角度分解光電子分
光との直接比較などにより、微視的な理
論との比較検討がなされた。 
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図3. 考えられるCeCu2Si2の超伝導ギャップ構造

(主要論文①の Fig.2 から抜粋)。(左)d 波と(右)

異方的 s 波。赤色と青色の境目が超伝導ギャッ

プがゼロとなる部分。 

 

 

 

 

 

 

 

図 4. 重い電子系超伝導体 CeCoIn5の一つのフェ

ルミ面の温度依存性 (主要論文⑥の Fig.4 から

抜粋)。温度を下げると左から右に向かって変化

する。 
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