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研究成果の概要（和文）：高温超伝導の機構を、電子相関モデルに基づいて研究した。高温超伝導体は電子間に
強い相互作用が働き、電子相関が強い系である。この系に対する波動関数を最適化し、世界的に見て最良の波動
関数を得ることに成功した。この波動関数に基づいて電子状態を調べた。その結果、弱相関領域から強相関領域
へのクロスオーバーが起こり、そのクロスオーバーにおいて反強磁性相関を壊す強いゆらぎが生じることが明ら
かになった。この強相関ゆらぎにより超伝導が引き起こされ、高温超伝導を可能にすることが明らかになった。

研究成果の概要（英文）：We investigated the mechanism of high-temperature superconductivity on the 
basis of electronic models with strong correlation.  The cuprate high-temperature superconductors 
are known as a typical strongly-correlated-electron system.  We tried to optimized the wave function
 of many-electron systems and succeeded to obtain the most optimized wave function.  The electronic 
state was examined by using this wave function.  We found that there is a crossover between weakly 
correlated and strongly correlated regions.  In the strongly correlated region, the 
antiferromagnetic correlation is suppressed and at the same time the superconducting pair 
correlation is enhanced.  This leads to the result that the superconducting transition occurs in the
 strongly correlated region as a result of crossover from weakly to strongly correlated regions.

研究分野：多体量子物理学
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１．研究開始当初の背景 
	 銅酸化物高温超伝導体が発見されてから
25 年以上が経過したが、臨界温度は向上し
ていない。これは、超伝導機構がまだ明ら
かになっていないためと、新超伝導体の開
発が確個たる物質開発指針に則っていない
こととに原因がある。銅酸化物の超伝導機
構が明らかになっていないのは、この超伝
導体が典型的な強相関電子系であり、二次
元強相関電子系の電子状態を明らかにする
のが難しいためである。また、モデルが明
らかになっていないのもその原因である。
ここで、モデルというのはミニマムモデル
と言うべきもので、そのモデルから出発す
れば高温超伝導体の現象が理解できるよう
なモデルのことである。 
	 我々はこれまでいくつかの電子相関モデ
ルに基づいて、量子シミュレーション法を
使うことにより超伝導機構の研究を行って
きた。ここで、電子相関モデルとは、ハバ
ードモデル、d-p モデルなどのように電子
間の相互作用を含むモデルを意味する。電
子相関モデルにおいては、相互作用のエネ
ルギースケールが大きいため高い超伝導臨
界温度 Tc が期待できる。シミュレーショ
ンの結果は高温超伝導が可能であることを
示している。特に、変分モンテカルロ法に
より計算された銅酸化物の超伝導凝縮エネ
ルギーは実験により得られた値と非常に良
く一致した。これは、銅酸化物における高
温超伝導の起源が電子間相互作用にあるこ
とを強く示唆している。電子相関モデルに
おいて超伝導の可能性は示されたが、実際
に高温超伝導が可能であるか、また、どの
ような物質パラメーターに対して高温超伝
導が実現するかは明らかになっていない。 
 
２．研究の目的 
	 超伝導の起源と成り得る相互作用はいろ
いろ考えられており、それらに対応した電
子相関モデルも各種存在する。代表的なも
のとして、各原子上のクーロン相互作用、
隣接原子間の交換相互作用およびクーロン
相互作用がある。これらはスピンと電荷の
ゆらぎにより、超伝導の起源である電子間
の引力を引き起こす。これらの相互作用の
大きさは、第一原理計算や各種の実験から
見積もることができる。相互作用の大きさ
を表わす量をここでは相互作用パラメータ
ーとよぶ。研究の目標は、「電子相関モデル
において、どのような物質・相互作用パラ
メーターに対して高温超伝導が可能である
か」を明らかにすることにある。これらの
マルチパラメーターの空間において、最適
なパラメーターのセットを探し出すのが本
研究の目的である。 
 
３．研究の方法 
	 電子相関系における超伝導は、スピンと
電荷のゆらぎが起源であると考えられてい

る。そのような超伝導体の例として、銅酸
化物高温超伝導体、重い電子系などの強相
関系、鉄ヒ素超伝導体、および最近注目を
集めつつある価数スキップ系などがある。
価数スキップとは、特定の価数がスキップ
される現象で、例えば、Bi3+や Bi5+は存在
するが、Bi4+は存在しにくいという現象で
ある。これは有効的に引力相互作用が存在
することを示しており、高い臨界温度が期
待できる。 
	 量子変分モンテカルロ法は、最初に波動
関数を設定して期待値を計算する方法であ
り、厳密ではないが相互作用が非常に強い
系にも適用できる。波動関数を改良、最適
化し、その波動関数により多体電子系の電
子状態を明らかにする。 
	
4．研究成果	
	 強相関電子系に対する多体波動関数を最
適化し、世界的に見て最良の波動関数である
ことを示した。これまで世界中の研究者によ
り色々な多体波動関数が提案されて来たが、
我々の波動関数はそれらのどの波動関数よ
りもエネルギー期待値が下がり、最良の波動
関数であることを示した。最適化された波動
関数による期待値は、モンテカルロ法により
計算した。この波動関数に基づいて、二次元
ハバードモデル及び d-p モデルの基底状態の
電子状態を調べた。	
	 二次元ハバードモデルのエネルギーを、ク
ーロン相互作用の強さ Uの関数として表した
ものを図 1 に示す。	
	
	 	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

図 1.	基底状態エネルギーと U/t.Gutzwiller
関数による期待値との比較。10x10 の系にお
いて電子数は 88 個とした。	
	
キャリアーがドープされた二次元ハバード
モデルにおいて、電子間相互作用 U が大きく
なるに従い、弱相関領域から強相関領域への
クロスオーバーが起きる。すなわち、反強磁
性相関は U の関数として見ると、U がほぼバ
ンド幅の大きさである時に最大となり、さら
に U が大きくなると減少に転ずる。相互作用
U が大きい領域で反強磁性相関が抑えられる
のは、反強磁性によるエネルギーの下がりが
t2/U〜J（交換相互作用）のように小さくなる
ためである。よりエネルギーを下げるために
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反強磁性の相関を壊してホールを動かし、運
動エネルギーを得しようとするのである。U
が大きい強相関領域においては反強磁性相
関が抑えられることにより、強いスピンゆら
ぎが生じ、この強いゆらぎが高温超伝導を引
き起こす。これを、図 2 に示す。	
	
	
	
	
	

	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
図 2.	反強磁性と超伝導オーダーパラメータ
ーと U。緑印（四角）は Gutzwiller 関数によ
る反強磁性、赤印（四角）は最適化された波
動関数による反強磁性秩序の大きさを示す。
青丸は超伝導秩序の大きさを表す。	
	
	 図 2 からわかるように、超伝導相関は強相
関領域において最大を示す。これは、高温超
伝導は弱相関から強相関へのクロスオーバ
ーに伴って起きることを示している。クロス
オーバーに伴う特異性が超伝導の起源であ
ると言える。このクロスオーバーに伴う特異
性の出現は非常に普遍的な現象である。例え
ば、近藤効果における対数特異性も、弱結合
状態から強結合状態へのクロスオーバーに
おいて現れるものである。すなわち、強相関
ゆらぎによる高温超伝導と近藤効果とは、同
じユニバーサリティークラスに属している
と言える。	
	 我々の波動関数により、金属絶縁体転移で
あるモット転移を記述することができる。ク
ーロン相互作用が U〜7t において金属絶縁体
転移が起こることを示した。すなわち、U>7t
が強相関領域であると言える。図 3 に U を変
えた時の運動量分布を示す。U=7t を境界にし
て、振る舞いが変わり運動量分布のフェルミ
面におけるとびが消滅することがわかる。す
なわち、金属から絶縁体への相転移が起きて
いる。また、銅原子と酸素原子を含んだ d-p
モデルにおいても、d と p のレベル差が大き
くなると金属絶縁体転移が起きることを示
した。これは、電荷移動型の金属絶縁体転移
である。	
	 また、新奇超伝導体のデザインについての
考察をおこない、いくつかの新奇超伝導体を
提案した。実際に、いくつかの新奇超伝導体
を発見することができた。元素置換により状
態密度の増大を理論的に予言し、それに伴っ
て超伝導臨界温度の上昇が可能であること

を示した。実際、実験によりその通りである
ことが示された。	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

図 3.	キャリアーがない系における U の増大
に伴う運動量分布の変化。U の増大に伴いモ
ット転移が起きる。	
	
	 新奇超伝導体のデザインに関して、価数ス
キップゆらぎによる超伝導を集中的に考察
し、新超伝導体の候補物質を吟味した。その
中から、実際に幾つかの新規超伝導体が発見
された。	
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