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研究成果の概要（和文）：近藤効果と類似した挙動を示す系を対象に，理論研究および実験家との共同研究を行
った。まずスピンと軌道の自由度を持つ単純な格子モデルについて，近藤効果による遍歴・局在複合体秩序の理
論をまとめた。次に軌道縮退系としてPr化合物を取り，バンド計算に基づいて混成相互作用を評価し，軌道近藤
効果の実現可能性が電子構造に大きく依存することを示した。さらに重イオン同士の衝突現象において，クォー
クの色自由度による擬近藤効果の発生を論じた。一方，実験家と協力して，LiV2O4で重い電子が生成される機
構，鉄系超伝導体の磁気励起がドーピングに強く依存する理由，また鉄系超伝導体中の水素ダイナミクスについ
て論じた。

研究成果の概要（英文）：We have conducted theoretical studies and collaborations with 
experimentalists on systems that exhibit behavior similar to the Kondo effect. First, for a simple 
lattice model with spin and orbital degrees of freedom, we summarized the theory of the 
itinerant-localized composite ordering due to the Kondo effect. Next, Pr compounds are taken as 
orbital degenerate systems. Based on band calculations, we evaluate the hybridization interaction 
and show that the feasibility of the orbital Kondo effect strongly depends on the electronic 
structure. We also discussed the occurrence of the pseudo-Kondo effect in heavy-ion collisions due 
to the quark color degrees of freedom. On the other hand, in cooperation with experimentalists, we 
discussed such topics as the generation mechanism of heavy electrons in LiV2O4, the reason why the 
magnetic excitations in iron-based superconductors strongly depend on doping, and hydrogen dynamics 
in iron-based superconductors.

研究分野： 物性理論

キーワード： 軌道近藤効果　軌道縮退　クォークの色自由度　カラー近藤効果　鉄系超伝導体　ミューオンスピン緩
和　中性子散乱　水素イオン動力学

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
近藤効果に類似の現象は，従来から金属中μ粒子の拡散やX線による内殻励起の閾値付近などで観測されてい
る。本研究の学術的意義は，スピン以外の自由度として軌道縮退，占有・非占有の揺らぎ(価数揺動)，さらにク
ォークの色自由度を取り，擬近藤効果の多様な側面と各現象に共通する本質を明らかにしたことにある。近藤効
果に駆動されて秩序が発生することは，意外で多様な側面の適例である。第１原理バンド理論に基づいて局在・
遍歴という対立した描像が連続的に接続されることを示したことも意義ある成果である。一方，実験家と協力し
て新奇現象の由来を明らかにした成果も特筆したい。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様　式　Ｃ－１９，Ｆ－１９－１，Ｚ－１９（共通）

１．研究開始当初の背景

典型的な近藤効果は金属中の局在スピンが伝導電子と交換相互作用をすることによって生ず
る．一方，スピン自由度以外が原因となって，近藤効果に類似する現象が起きている可能性が
ある．その代表例は，SmOs4Sb_{12}のように外部磁場にほとんど影響されない重い電子が出現
する系，またPrT2Al_{20}のように結晶場の下で軌道縮退したf電子が電気抵抗の対数的温度依
存性を担う系である．

＊電荷自由度と混成相互作用による擬近藤効果
Sm系には価数揺動が存在するので，重い電子の生成と電荷揺らぎの関係を探るのは自然であ
る．f電子とc(伝導)電子とのクーロン相互作用U_{fc}は (i) 励起子的な相関をもたらし，実効的
な混成を大きくするが，一方では (ii) 局在ポテンシャル変化による多電子波動関数の直交性は
実効的混成を小さくする作用がある．我々はすでにスピンのないモデルにより，(i)と(ii)の競合
効果の研究に着手していた．

＊軌道近藤効果
3荷のPr^{3+}はf電子2個の配置を持ち，非クラマース系と呼ばれている．立方対称性の下で
は，2重項結晶場基底状態の軌道揺らぎを伝導電子の軌道・スピンの4個の自由度が過剰遮蔽す
る結果，非フェルミ液体が生ずる可能性がある．これは2チャンネル近藤効果と呼ばれ，実効的
軌道交換相互作用が反強的であることが前提となる．実験的には軌道近藤効果の観測は未確定
で，例えば，PrAg2I, PrMg3, PrPb3 などでは電気抵抗の温度依存性に対数的挙動は見られない．
一方PrT2Al_{20} （T=Ti, V）では対数的温度依存性が観測されている．T=Ti での著しい圧力効
果は，軌道自由度が関与している可能性を示唆する．一群のfc間相互作用は，f電子とc電子の軌
道角運動量を揃える傾向（フント第2則）がある．これに対応する負符号の軌道交換相互作用
は，軌道近藤効果を抑圧する．一方，混成による実効的な軌道交換相互作用は反強的である．
軌道近藤効果が生ずるには後者が支配的になる必要がある．しかし，実際の系での系統的な知
見は存在しなかった．

＊２チャンネル近藤格子と遍歴・局在複合体秩序
我々の過去の研究で，２チャンネル近藤格子系での非フェルミ液体ではエントロピーを解消す
るために超伝導状態を含む新奇な （遍歴・局在複合体） 秩序が生ずる可能性をすでに示してい
た．モデルを認める限り，この理論結果の信頼性は高いが，現実の物質系に対する適用妥当性
の検討は不十分である．遍歴・局在複合体の対角的秩序は遍歴多極子に対応する．伝導電子ス
ピンの一成分が軌道近藤効果を起こす状況は，スピン選択混成秩序とみなせる．これは時間反
転対称性を破る秩序であり，URu2Si2の隠れた秩序の候補になる．また非対角秩序（奇振動数
超伝導）は，伝導電子と局在電子がクーパー対を組んだ状態と解釈される．これらの特異な秩
序が，バンド描像が成立する強混成領域まで存続するかは興味深い問題である．

２．研究の目的

スピン以外の局在電子自由度に由来する近藤効果と類似した挙動を理論的に解明することが主
要な目的である．本研究では特に，価数揺動を示すSm系に見られる磁場に鈍感な重い電子，お
よび軌道縮退した結晶場基底状態を持つPr系などでの軌道近藤効果に注目し，その出現条件を
解明する．さらに伝導電子との混成の増加につれて遍歴描像に移行する過程を，秩序状態も含
めて明らかにする．Sm系では励起子相関と伝導電子系の直交効果との競合，Pr系ではクーロン
斥力によるフント則効果と混成効果の競合を鍵とみなす．モデルパラメータの現実的評価，解
析的理論，および数値計算を三位一体として遂行し，多電子系の相関効果についての新たな知
見と新規物質系開拓への指針獲得をめざす．

３．研究の方法

不純物と格子モデルの双方に対して， パラメータの評価，解析的理論，および大規模数値計算
を組み合わせて推進する．研究代表者は，モデルの構築，解析的計算，数式処理プログラムに
よる計算などを行う．またバンド計算の専門家と協力して，現実物質の電子構造を密度汎函数
法の枠内で求め，ワニエ関数フィットにより混成パラメータなどを導出する．

擬近藤効果については固体内電子系には限定せず，量子色力学（QCD）におけるクォークの色
自由度に起因するものを考察する．重イオン衝突においては荷電粒子による超強磁場とクォー



ク・グルオンプラズマが瞬間的に発生する．色自由度による縮退は超強磁場中でも残るので，
擬近藤効果が期待される．QCDの専門家と協力して色自由度によるQCD近藤効果を考察し，そ
の特徴を明らかにする．

研究代表者は量子ビームを主要な実験手段とする研究機関（KEK）に属している．このメリッ
トを活かして，KEKの実験家と協力して新しく見出された興味ある物理現象の解明に努める．
その際，広く柔軟な視点から近藤効果を解釈する．

４．研究成果

(1)理論的成果

＊遍歴・局在複合体秩序
近藤効果による遍歴・局在複合体秩序については本研究開始以前から取り組んでいたが，これ
について2016年度にレビュー論文を執筆した．ここでは，伝導電子の遮蔽チャンネルが非クラ
マース系の軌道自由度よりも多い系に実現する特有の秩序に焦点を当て，理論的な意義と実験
的研究の現状を議論した．特に局在・遍歴複合体秩序に関して，さまざま観点からの検討を
行った．KEKの実験グループにはURu2Si2でこのような秩序を見出せる可能性を指摘したが，
残念ながら実証には至っていない．

＊具体的Pr系に対するバンド構造と混成相互作用の評価
軌道自由度による近藤効果は，当初の理論的提案から30年を経過しているが，まだ実験的な確
証はない．今までの理論的扱いで想定している伝導電子のスペクトルは，実際の物質の特徴を
取り入れていないため，現実物質との対応がつきにくいことが問題である．すなわち，実際の
物質のバンド構造では，軌道縮退はブリルアン領域の高い対称点でもせいぜい4重縮退である．
これは平面波状態とは大きく異なる．  本研究では，ワニエ関数を用いて，有効ハミルトニアン
を実空間で求め，一般の波数では軌道縮退がない場合を想定して，軌道交換相互作用の繰り込
みを実行する理論の定式化を行った．神戸大学の研究者と協力して，比較的単純なバンド構造
を持つ，PrMg3とPrPb3を比較して，有効軌道相互作用の違いをもたらす機構を明らかにした．
PrMg3,PrPb3とも4f電子は非クラマース二重項の結晶場基底状態にあるが，実験的にはPrMg3に
軌道近藤効果の兆候は見られない．一方，PrPb3は低温で四極子が長周期秩序を示すことが知ら
れているが，四極子モーメントの大きさが周期的に変化している．その最大値は結晶場基底状
態から期待されるモーメントよりも小さいので，軌道近藤効果が働いている可能性がある．バ
ンド構造を見ると，PrMg3ではフェルミ面近くに軌道縮退した伝導バンドは存在しない．一方
PrPb3では軌道縮退のある状態につながる伝導バンドがフェル準位をまたいでいる．これが両者
の挙動が異なる原因と考えられる。

＊QCD近藤効果
近藤効果に関連する物理が物性に限らず，素粒子・原子核物理の領域でも重要であることを示
した．多クォーク系においては，内部自由度としてスピンの他に色の自由度がある．これは，
グルオンを交換して強い力を実現する立役者である．クォークにはフレーバーの自由度もある
が，後者にはスピンや色のような縮退はない．すなわちアップやダウンなどのように軽いもの
と，チャーム，ボトム，トップなどのように重いものがある．実験的には，光速程度まで加速
された重イオンがターゲット重イオンと衝突する際，一時的に超強磁場中のクォーク多体系が
実現する．また，マグネターと呼ばれる天体系などでは，準定常的に類似の状態が実現してい
る可能性が強い．プラズマ状態では，クォークの持つ色の自由度は擬スピンとしてふるまう
が，超強磁場でもその縮退は保たれている．我々は，この状況で近藤効果に類似した現象が出
現することを示した．その際，軽いクォークが電子，重いクォークは空間に固定された不純物
に類推される．繰り込みの過程に強磁場効果と相対論効果が効くことにより，近藤温度は物性
系とはかなり異なるパラメータの組み合わせになる．

＊専門書翻訳
David Vanderbilt氏の著作による評判の高い教科書 "Berry phases in electronic structure theory" 
(Cambridge University Press, 2018)の日本語訳を行い，出版した．本書は,物質のバンド構造とト
ポロジカルな性質との関係に焦点を当てたものであり，近藤効果への言及は主ではない．しか
し，軌道近藤効果がきいているSmB6などをトポロジカル絶縁体とみなす研究が多くなされてい
るので，軌道近藤効果の新展開にも有益な教科書と見做される

(2)実験家との協力による成果

重い電子の生成が近藤効果以外の機構による可能性がある系としてLiV2O4がある．一方，軌道
縮退が重要と考えられる興味ある物質系として鉄系超伝導体がある．これらの系に対して実験



家との共同研究を実施し，以下のような成果を得た．

＊LiV2O4のエネルギー尺度生成機構 
LiV2O4では低温で重い電子が実現する．この実現機構は長らく通常の近藤効果と思われてきた
が，観測される複数のエネルギー尺度はこの解釈では説明できない．LiV2O4結晶に特有のフラ
ストレート構造のためにVスピンの反強磁性的交換相互作用が秩序をもたらすことが困難にな
る．本研究では，ミューオンを用いる実験グループとの研究協力により，LiV2O4のスピン動力
学では，サイト間相互作用におけるフラストレーションが，複数のエネルギー尺度をもたらす
という新しい観点を提案した．

＊鉄系超伝導体の磁気励起 
鉄系超伝導体の一つであるLaFeAsO_{1-x}H_xは水素ドーピングにともなって超伝導と磁性が劇
的に変化する．重水素Dを置換した試料に対して，中性子散乱を用いたスピン動力学研究がな
されており，x=0.5の場合には磁気励起のギャップがほとんど消失するという結果が得られてい
る．この原因を実験家と協力して考察した．ドーピングにともなう電子構造の変化により，Fe
のd電子状態のうちd_{xy}軌道のみが磁性に関与する事情に注目した．この軌道はxy平面内で等
方的な磁性をもたらす．これが磁気ギャップ消失の原因であることを論じた．

＊鉄系超伝導体中の水素ダイナミクス
鉄系超伝導体の層状結晶構造は間隙が多く，水素がその間隙に入り込むことがわかっている．
その際，ポテンシャルが極小になる点が複数存在する．我々は，中性子非弾性散乱で観測され
ている10meV程度の励起が，このような間隙水素の量子的運動（ラトリング）に起源を持つと
推測し，観測されている複数の励起が水素と重水素による同位元素効果であることを論じた．

＊鉄系超伝導体の上部臨界磁場
鉄オキシニクタイドLaFeAsO_{1-x}H_xは 水素ドーピング量xに依存して，2つの超伝導相（SC1
およびSC2）と2つの高温相を持つ特徴的な物性を示す．本研究では105Tまでの強磁場下で，上
部臨界磁場の温度依存性を2バンドモデルに基づいて解析した．SC1およびSC2で明確に異なる
挙動から，SC1ではバンド間結合が超伝導に重要であるのに対し，SC2ではバンド内結合が重要
であることがわかった． SC2で多軌道効果が重要でないとすると，ペアの対称性はd波の可能性
が強くなる．すなわち，ドーピングの増加につれてクーパー対の対称性が変化することが示唆
される．
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