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研究成果の概要（和文）：強相関電子系の電子状態を明らかにし高温超伝導機構を解明するために、モンテカル
ロ法による数値的研究を行なった。強相関電子系においては、多体電子相関効果が重要である。我々は、多体の
波動関数を改良して最適化し、その最適化波動関数を用いたモンテカルロ法(最適化モンテ カルロ法)を開発し
た。銅酸化物高温超伝導体のモデルに対して、超伝導相と反強磁性相を含む基底状態の相図を明らかにした。高
温超伝導は電子間相互作用により引き起こされ、強相関領域において反強磁性相関が弱まり超伝導状態が安定化
しやすいことを示した。特に反強磁性相と常磁性相とのクロスオーバー領域において高い臨界温度が可能である
ことを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：We investigated electronic properties of strongly correlated electron 
systems by using an optimization variational Monte Carlo method.  The electron correlation effect 
plays an important role in strongly correlated systems.  We use an improved wave function being a 
wave function of off-diagonal type.  The may-body effect plays an important role as an origin of 
antiferromagnetism and superconductivity in correlated electron systems.  We investigated electronic
 models such as the two-dimensional Hubbard model and the three-band d-p model.  We have obtained 
the ground-state phase diagram for these model including superconducting and antiferromagnetic 
phases.  The ground-state phase diagram is consistent with that is obtained by experiments for 
high-temperature cuprates.  There is a crossover between weakly correlated region and strongly 
correlated one as the Coulomb interaction increases.  High-temperature superconductivity will be 
possible in strongly correlated region.

研究分野：量子多体問題

キーワード： 量子多体問題　強相関電子系　高温超伝導　最適化モンテカルロ法　ハバードモデル　反強磁性ゆらぎ
　多体効果　強相関超伝導

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
高温超伝導の機構を明らかにすることは、基礎科学において重要であり新たなパラダイムの形成につながる。応
用面からも非常に重要であり、高温超伝導機構の解明により、新しい高温超伝導体のデザインが可能となり新超
伝導体の発見につながると期待できる。温超伝導体が実現したならば社会的インパクトは非常に大きい。

※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 
 銅酸化物高温超伝導体が発見されてから 30 年以上が経過したが、その超伝導機構はまだ明ら
かになっていない。銅酸化物高温超伝導体は電子相関が強い系であり、この物質での超伝導機構
を明らかにするためには、強相関電子系の電子状態を明らかにしなければならない。しかしなが
ら、強相関電子系の、特に基底状態の電子状態を明らかにすることは、非常に難しい課題である。
銅酸化物高温超伝導体の超伝導機構が、今日まで明らかになっていないのはこのためである。 
 我々はこれまでいくつかの電子相関モデルに基づいて、変分モンテカルロ法、量子モンテカル
ロ法など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相互作用が主な相互作用であるモデルのことである。
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 1eV のオーダーであるため、そ
の相互作用から生じる超伝導状態においては高い超伝導臨界温度𝑇!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、二次元ハバードモデルに対して
変分モンテカルロ法により計算された超伝導凝縮エネルギーは、銅酸化物高温超伝導体におい
て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、この計算においてはグッツビラー
（Gutzwiller）関数という強相関系の波動関数としては一番簡単なものを用いていた。より精密
な波動関数に対してはどうなるであろうかという疑問が残る。また、高温超伝導体の相図におい
ては、反強磁性絶縁相、異常金属相などいろいろな相が存在する。これらの相は電子相関モデル
で説明できるであろうか。 
 我々は、新しい最適化された波動関数を提案し、それに基づいたモンテカルロシミュレーショ
ンを行い、この波動関数が世界中でこれまでに提案されたどの波動関数と比較しても、一番に最
適化された最良の波動関数であることを見いだした。小さい系では、物理量の期待値が厳密な値
に非常に近くなる。我々は、この波動関数に基づいて、ハバードモデル等の強相関電子系の電子
状態を明らかにすることができると考えている。これにより、基底状態の相図が明らかになれば、
高温超伝導の機構も明らかになると期待できる。 
 
２．研究の目的 
 最適化された波動関数により、電子相関モデルの、特に強相関領域における超伝導を含む相図
を明らかにする。それにより、高温超伝導の機構を明らかにすることが研究の目的である。 
 ハバードモデルなどの電子相関モデルに超伝導相は存在するかという問題は長い間議論され
てきた。これまでの量子モンテカルロ法によるシミュレーションの結果は、ハバードモデルにお
ける超伝導の可能性については否定的であった。これは、数値計算が、クーロン相互作用が小さ
い弱相関領域に限られていた（すなわち、超伝導相関がまだ発達していない）、あるいは超伝導
が存在しない領域（すなわち、反強磁性が支配的な領域）に限られていたからである。超伝導相
は強相関領域に存在するのである。弱相関領域と強相関領域を分けるクーロン相互作用の大き
さは、ほぼバンド幅のエネルギーである。相互作用の大きさがバンド幅より大きい強相関領域で
は、高温超伝導も可能であると期待できる。 
 明らかにすべきことは、二次元ハバードモデルおよび二次元 d-pモデルの強相関領域における
基底状態の相図の構造である。相図の中に超伝導相が存在しているか、存在しているならばどれ
くらいの広がりであるのかを明らかにすることが重要である。我々の最適化波動関数は、強相関
領域においても計算が可能であり、エネルギーの期待値はほかのどの波動関数よりも良い、すな
わち低い。 
 高温超伝導機構を、最適化された最良の波動関数を使い、強相関領域も含めた計算により明ら
かにする。我々の計算方法は、強相関領域においても有効であることに特色がある。相互作用の
強さが、バンド幅の 4〜5 倍の領域までの計算が可能である。数値計算の結果からは、弱相関領
域には高温超伝導相は存在しないことはほぼ明らかであり、超伝導相が存在したとしても臨界
温度は非常に低い。我々はモンテカルロ法を使って期待値を計算するため、強相関領域において
も波動関数の情報を正しく評価できる。また、第一原理計算により得られた結果を基に、高温超
伝導により最適な物質パラメーターの領域を明らかにすることができる。 
 
３．研究の方法 
 最適化された波動関数を使ったモンテカルロ法による数値計算を行い、銅酸化物高温超伝導
体のモデルである二次元ハバードモデル等の電子相関モデルの基底状態の相図を明らかにする。
特に、高温超伝導が可能であると考えられる強相関領域において、各種の物理量を計算し、超伝
導状態、反強磁性状態などの安定性を明らかにする。マルチパラメーターの空間の中で、超伝導
に最適な物質パラメーターはどこにあるかを調べ、高温超伝導が実現する領域を明らかにする。 
 我々の方法は、すべてのパラメーター領域で有効であり、基底状態のエネルギーに関してはこ
れまで世界中で提案されてきたどの波動関数よりもよい値を与える。相図を明らかにするため



に、反強磁性状態と超伝導状態の安定性を明らかにする。重要なのは、電子濃度とクーロン相互
作用の大きさ U を変えた時の反強磁性状態の安定性である。クーロン相互作用が大きくなると
反強磁性相関もそれと共に大きくなると考えがちであるが、これは正しくない。反強磁性状態に
キャリアーがドープされた場合、クーロン相互作用が大きくなるに従い電子は動きにくくなる
ため、運動エネルギーの得が少なくなる。反強磁性によるエネルギーの下がりは 1/Uのように小
さくなるので、電子達は反強磁性相関を壊して動き易くなる事により運動エネルギーを得して、
全エネルギーを下げようとする。すなわち、Uが非常に大きくなると、反強磁性秩序は壊されて
反強磁性相関は小さくなる。この時、電荷ゆらぎと共に大きな反強磁性ゆらぎが引き起こされる。
このゆらぎが超伝導を引き起こすと期待できる。これは強相関領域のゆらぎであり、これまで考
えられてきた弱相関領域のゆらぎとは全く異なる。弱相関領域のゆらぎでは、モンテカルロ法に
よる数値計算によると、超伝導状態は安定とならないのである。すなわち、相互作用の大きさが
バンド幅よりも大きい強相関領域におけるゆらぎこそが、高温超伝導の起源である。反強磁性相
関が弱まると同時に超伝導相関が大きくなる。このことを、物質パラメーターを変化させながら、
系統的に明らかにする。 
 
４．研究成果 
 我々は強相関電子系に対する波動関数について考察し、相関が強い領域においても有効であ
る多体の波動関数を提案してきた。この波動関数による基底状態のエネルギーは、世界中の他の
どのグループの波動関数によるものよりも低く、ベストなエネルギー期待値を与えることを示
した。物理量の期待値は、コンピューターによりモンテカルロ法を用いることにより正しく計算
できる。 
我々の波動関数は次の形をしている: 
 

𝜓! = 𝑒"!#𝑃$𝜓%, 
𝜓!
(') = 𝑒"!!#𝑃$𝑒"!#𝑃$𝜓%. 

 
𝜓"は一体の波動関数であり、出発点となる波動関数である。Gutzwiller の演算子𝑃#はアップ、

ダウンのスピンを持った電子の二重占有を制御する。K はハミルトニアンの非摂動部分であり、

フェルミ粒子系の運動エネルギーの演算子である。これらの演算子を繰り返し作用させること

により波動関数を改良していくことができる。𝜓$
(&)

は、𝜓$を改良したものである。指数関数の因

子𝑒($)はフェルミ粒子系の運動エネルギー効果を変化させる。この演算子の重要な役割は、フェ

ルミ面近傍の励起状態のウェイトを制御することである。高いエネルギーの励起状態に対して

は𝑒($)が小さくなり、そのような励起状態の寄与は小さくなる。すなわち、フェルミ面近くの低

エネルギーの励起の寄与が大きくなる。低エネルギーの寄与をパラメーター𝜆によりコントロー

ルするわけである。この点はくりこみ群の方法と類似性がある。くりこみ群においてはフェルミ

面近傍の寄与を拡大させることにより状態の変化を調べるのであり、我々の方法においてはフ

ェルミ面近くの寄与を拡大することにより波動関数を最適化する。この方法により、フェルミ面

近くの物理量の振る舞いが改良される。図 1 に二次元ハバードモデルにおける運動量分布を示

す。Gutzwiller 関数ではフェルミ面近くで増大するという非物理的な振る舞いが見られるが、

波動関数𝜓$においては改良されている。これはフェルミ面近くの励起状態を制御した効果を示

している。 

 これらの波動関数を使って最適化変分モンテカルロによる研究を行なった二次元ハバードモ
デルに対する結果を示す。ハバードモデルにおいてはクーロン相互作用 U と次近接トランスフ
ァー𝑡′が重要な役割をする。Uを大きくしていくと弱相関から強相関へのクロスオーバーが起こ
り、クロスオーバー領域において超伝導相関が大きくなる。Uの関数として反強磁性と超伝導の
ギャップ関数を示すと図 2のようになる。図 2はホールを 12%ドープした場合であり、反強磁性
ギャップは U と共に増大するが、バンド幅を越えると減少に転ずる。ホールをドープしないキ
ャリアーがゼロの場合は、反強磁性ギャップは U と共に増大するままであることから、大きな
Uに対して反強磁性相関が弱くなるのは、ドープされたキャリアーの効果による。Uが大きくな
るとホールが動きにくくなるため、全エネルギーを下げるために反強磁性秩序を壊してホール
を動きやすくする。その結果、運動エネルギーを稼ぐことができ基底状態のエネルギーが下げる
ことができる。このようにして U が大きい領域では反強磁性相関は抑えられる。この反強磁性
が弱くなった領域において超伝導相関が増大し、超伝導状態を安定化させる。反強磁性相関の減
少は、反強磁性ゆらぎの増大を意味し、このゆらぎが超伝導を安定化させると考えられる。すな
わち、超伝導状態は強相関領域において安定になり易く、高温超伝導はこの領域において実現す
ると期待される。 
  銅酸化物高温超伝導体の特徴は、低ドープ域に反強磁性絶縁体相があり、そこへホールドー

プすることにより超伝導相が現れることにある。我々が得た相図を図 3に示す。この相図におい

ては、凝縮エネルギーをホール濃度𝑥の関数として表示しており、高温超伝導体に対して得られ

ている相図とコンシステントである。10 × 10の系において 𝑈 𝑡⁄ = 18、𝑡* = 0とおいた。反強磁



性は𝑥~0.09で消失し超伝導状態へと移る。低ドープ域には反強磁性絶縁体相が存在する。この状

態は相分離の結果として実現している。すなわち、二次元ハバードモデルでは相分離が起こる。 

 

 

 

図 1. 二次元ハバードモデルの運動量分布

関数. 10 × 10の系において𝑈 𝑡⁄ = 10、電子

数𝑁+ = 88とした。Gutzwiller 波動関数（𝜓#）
と改良された波動関数𝜓$との比較を示す。

フェルミ面近傍での振る舞いが改良されて

いる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 2. ギャップ関数のU依存性. 反強磁性

と超伝導のギャップ関数の U 依存性を示

す。10 × 10の系において𝑁+ = 88とおいた。

AF(G)は Gutzwiller 関数に対する結果で

ある。Uが大きくなると、超伝導状態が反

強磁性状態より安定になる。  
 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

図 3. 二次元ハバードモデルの相図. 

凝縮エエルギーのホール濃度(𝑥)依存性

を示す。低濃度域に反強磁性絶縁体相が

存在する。反強磁性状態は𝑥 ≳ 0.09にお

いて不安定になる。 10 × 10の系におい

て U/t = 18、t’ = 0 とおいた。0.05 <
𝑥 < 0.09においては反強磁性と超伝導

が共存する。 

 

 

 

 

 

 

 二次元ハバードモデルにおいて、反強磁性相関が弱まる領域で超伝導相関が増大する（図 2参

照）ことから、超伝導の実現には反強磁性ゆらぎが深く関係していると考えられる。超伝導の安

定化にはもう一つ重要な効果があり、それが運動エネルギーの効果である。反強磁性秩序が壊れ

るのは運動エネルギーの効果であったが、この効果は同時に超伝導にとって有利に働いている。

図 4 に運動エネルギー効果についての結果を示す。10 × 10の格子上で電子数を𝑁+ = 88とした。 

運動エネルギー項の期待値に関して、次のような量を考える: 



 

∆𝐸!"# = 𝐸!"#(𝜓$) − 𝐸!"#(𝜓%), 
∆𝐸&' = 𝐸(∆= 0) − 𝐸)∆= ∆()**, 

∆𝐸!"#+&' = 𝐸!"#(∆= 0) − 𝐸!"#)∆= ∆()**. 
 

ここで、Δは波動関数の中の超伝導ギャップのパラメーターであり、∆,-.はその最適値を表す。

∆𝐸/01は運動エネルギー項に対する指数関数𝑒($)の効果を表す量であり、U が小さいと負である

が Uが大きい領域では正になる。これは Uが大きいと、𝜆の効果により運動エネルギーによるエ

ネルギーの得が大きくなることを示している。同時に、超伝導凝縮エネルギーにおける運動エネ

ルギー項からの寄与が増大している。これは、運動エネルギー効果が超伝導状態を安定化させて

いることを示している。すなわち、高温超伝導の実現には、反強磁性ゆらぎと運動エネルギーが

重要である。 
 

 

 

図 4. 凝縮エネルギーとその運動

エネルギー部分の U 依存性. 

10 × 10の 系 に お い て 𝑁+ = 88
（𝑥 = 0.12）とおいた。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 5.d-p モデルにおけるΔ2- −𝑈2面の

相図. d 軌道と p 軌道のレベル差が大

きくなると反強磁性領域が広くなる。

反強磁性と常磁性領域の境界領域に超

伝導相が存在すると考えられる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 三バンドの d-p モデルはハバードモデルに比べ計算が難しくなる。d-p モデルの特徴は、ハバ

ードモデルに比べ反強磁性が非常に安定化し易いということである。反強磁性を抑えるために

は相互作用パラメーターとバンドパラメーターの選択が重要である。図 5にΔ2- −𝑈2面の相図を

示す。ここで、𝑈2は dホール間の斥力クーロン相互作用であり、∆2-は dと p軌道のレベル差を

示す:∆2-= 𝜖- − 𝜖2. ∆2-が大きいと反強磁性状態がより安定になり、反強磁性を抑えるためには

∆2-を小さくする必要がある。図 5における反強磁性と常磁性領域の境界の近くでは反強磁性ゆ

らぎが増大する。この領域に超伝導相が存在し高温超伝導が可能となる。 

 我々は、最適化変分モンテカルロ法により高温超伝導機構についての研究を行なった。強相関

領域に高温超伝導の可能性があり、強相関領域における強いゆらぎ及び運動エネルギー効果が

超伝導状態を安定化する。銅酸化物高温超伝導体に対して実験により得られた相図とコンステ

ントな相図が、我々の計算により得られた。高温超伝導は、反強磁性と常磁性領域との境界にお

いて一番可能性があると考えられる。 
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