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研究成果の概要（和文）：本研究では、高次多体相関を記述するバーテックス補正を考慮した理論を用いて、鉄
系超伝導体、銅酸化物高温超伝導体における電子状態を解析した。その結果、強相関系で発達するスピン揺らぎ
が干渉効果を起こすことで、電子ドープFeSeにおける軌道揺らぎの発達と、それに起因した高温超伝導発現機構
を明らかにした。加えて、FeSeの圧力誘起磁気転移を説明した。超伝導対称性と実験との対応を明らかにするた
め、中性子散乱によるレゾナンスピークを解析し、軌道揺らぎ由来の超伝導説明できることを見出した。さらに
銅酸化物高温超伝導体の電荷密度波および擬ギャップ現象の起源として、ボンド秩序やスピン流秩序などの機構
を提唱した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we investigated the electronic states in Fe-based and cuprate
 superconductors based on the higher-order many-body effect described by vertex corrections. As a 
result, we found that the orbital fluctuations are developed in electron-doped FeSe thanks to the 
interference between spin fluctuations. The high-temperature superconductivity appears due to the 
orbital fluctuations. Also, the pressure-induced magnetic transition in FeSe is well explained based
 on this study. We also showed that the resonance-like structure obtained by neutron scattering 
measurement is consistent with the s++ wave superconductivity due to orbital-fluctuations. In 
addition, we proposed the bond and spin-current orders as the origins of recently discovered 
charge-density wave and the pseud-gap nature in cuprate superconductors. 

研究分野： 数物系科学

キーワード： 高温超伝導　強相関電子系　軌道秩序　磁気秩序　鉄系超伝導体　銅酸化物

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
鉄系超伝導体をはじめとした多軌道強相関電子系では、電子の軌道・電荷・スピン自由度に起因して、様々な興
味深い性質が現れる。本研究で明らかにしたバーテックス補正に起因した軌道揺らぎの発達とフルギャップs波
超伝導発現の機構は、電子ドープFeSeの高温超伝導、ひいては鉄系全般の超伝導発現機構解明に貢献する結果で
ある。また、銅酸化物高温超伝導体で新たに発見された電荷密度波、および擬ギャップ現象の起源として、バー
テックス補正に起因したボンド・スピン流秩序という新機構を提唱した。鉄系および銅酸化物系超伝導体では、
共にスピン・軌道・電荷の結合という共通の物理があり、強相関電子系において広く実現が期待される。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
 鉄系超伝導体の重要未解決問題が、超伝導発現機構である。そ
の候補として、スピン揺らぎを媒介とした s±波超伝導と、軌道揺
らぎを媒介とした s++波超伝導の可能性が考えられるものの、両者
は同じ A1g 対称性に属し、実験による判別は困難であった。とこ
ろが、電子ドープ FeSe において鉄系最高の Tc を持つフルギャ
ップの s++波超伝導が発見され、大きな転機を迎えた。電子ドープ 
FeSe ではホール面が消失する事から、スピン揺らぎでは残され
た電子面による nodal-d 波超伝導となり、実験を説明出来ない。
従って、軌道揺らぎに由来した s++波高温超伝導の実現が強く期待
される。FeSe の多様な電子状態は鉄系超伝導体を理解する上で
のカギであり、電子ドープ FeSe における s++波高温超伝導の起
源の解明は、超伝導研究に対する格好の試金石である。 
 
 ここで重要となるのが、電子間の多体相関である。なかでも、揺
らぎの２次の干渉効果を表す Aslamazov-Larkin 型のバーテック
ス補正により、二つのスピン揺らぎ間の干渉により、電荷や軌道
といった全く別の揺らぎを大きく増強するという機構が明らかに
なりつつあった(図 1)。この電荷・軌道・スピン揺らぎの発達、さ
らにこれらによる超伝導発現機構は、銅酸化物高温超伝導体の Tc

が最大となるドープ領域近傍に発見された約 4 倍周期の電荷密度
波相など、様々な強相関電子系で重要になると考えられる。 
 
２．研究の目的 
  本研究の目的は、強相関電子系における電荷・軌道・スピン揺らぎの協力的発達と、それらの
揺らぎに起因した超伝導発現機構の解明である。主に以下を解明する。 
 
(1)  鉄系超伝導体における軌道・磁気秩序と超伝導  
  鉄系最高の Tc を持つ電子ドープ FeSe の超伝導の解明は、鉄系の超伝導発現機構を決定する
上で非常に重要である。電子ドープ FeSe ではホール面が消失し、スピン揺らぎも弱いにも関
わらず、フルギャップの s++ 波超伝導が実験的に報告されている。そこで本研究では、バーテ
ックス補正を考慮した超伝導計算手法を新たに開発し、電子ドープ FeSe の電子状態を解析し、
超伝導発現機構の解明を目指す。また、FeSe の興味深い性質に圧力相図があり、圧力下で構造
相転移相が抑制された先で、磁気秩序と高温超伝導が現れる。この圧力誘起磁気転移の起源を明
らかにする。さらに、超伝導発現機構の決定には、ギャップ関数の位相に敏感な実験との対応が
重要になる。そこで本研究では、様々な超伝導状態下での応答を解析し、実験結果と比較するこ
とで、超伝導対称性について明らかにする。 
 
(2)  銅酸化物系における電荷秩序と擬ギャップ形成 
  近年、銅酸化物高温超伝導体において発見された電荷密度波は、長年の謎であった擬ギャップ
形成や、高温超伝導の起源を明らかにする重要な実験として、大きな注目を集めている。これま
での研究から、この電荷密度波についても、鉄系と同様に多体相関が重要な役割を果たすと期待
される。そこで我々が開発してきた、2 次元の汎関数くりこみ群法、及び高次のバーテックス補
正に構造因子の波数依存性まで考慮可能な密度波方程式を用いて、銅酸化物の電荷密度波の起
源を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
 電子ドープ FeSe の電子状態を解析するため、第一原理計算に仮想結晶近似を用いて、電子ド
ープ効果を定量的に見積もる。バーテックス補正を自己無撞着に計算する SC-VC理論を用いて、
軌道・スピン揺らぎの発達を明らかにする。さらに、SC-VC 理論を超伝導計算に拡張した新手
法を開発し、電子ドープ FeSe のフルギャップ s++波高温超伝導が発現する機構を明らかにする。 
また、圧力相図を議論するため、圧力効果を第一原理計算より求め、SC-VC 理論を用いて磁気・
軌道相図を説明する。また、超伝導ギャップ関数と実験との対応を議論するため、揺らぎ交換近
似を高精度化して自己エネルギーを求め、超伝導状態下のスピン感受率を計算し、中性子散乱実
験におけるレゾナンスピークと超伝導対称性の関係を明らかにする。 
 銅酸化物高温超伝導体の電荷密度波の起源を明らかにするため、2 次元の汎関数くりこみ群法
および密度波方程式を用いて、電子状態を解析する。さらに近年発見された、擬ギャップ領域か
ら生じる電子状態の異方性の起源や、擬ギャップにおける隠れた秩序の可能性を調べる。 

 

図 1. スピンと軌道の揺らぎ
間干渉効果のダイアグラム。 
実線は電子の運動を表し、波
線はスピン及び軌道の揺ら
ぎを表す。波数 QS と Qs'の
二つのスピン揺らぎが干渉
することで、q=Qs+Qs'の軌
道揺らぎが発達する。 



４．研究成果 
 
(1) 鉄系超伝導における軌道揺らぎ及び超伝導 
 電子ドープ FeSe の軌道・スピン揺らぎのと超伝導
の関係について微視的に議論した。第一原理計算から
電子ドープにより状態密度が増加し、強相関になる事
を見出した。その結果、Aslamazov-Larkin(AL)型の
バーテックス補正により記述される揺らぎ間干渉効
果により、電子ドープ FeSe では軌道とスピンの揺ら
ぎが共に発達する事を見出した。さらに、発達した揺
らぎに起因して、高ドープ領域でフルギャップの s++
波超伝導が実現する事を見出した。また、圧力下 FeSe
の電子状態を解析し、圧力によるヒ素の高さ変化によ
りフェルミ面の枚数が増えること、その結果として圧
力誘起磁気転移と高温超伝導相が実現する機構を提
唱した。以上の結果は、鉄系超伝導体や FeSe 系の電
子物性解明として意義に加え、軌道のスピン自由度の
協力が超伝導発現に重要であることを表している。 

 
 鉄系超伝導体の超伝導状態を決定する上で重要となるの
が、実験と理論の対応である。鉄系超伝導体の中でも詳細な
実験データがある BaFe2As2系に着目し、電子状態を解析し
た。その結果、軌道揺らぎが発達と、角度分解光電子分光に
整合した超伝導ギャップ関数が得られることを明らかにし
た。加えて、従来の精度をはるかに超える揺らぎ交換近似を
開発し、自己エネルギーを求めて動的磁化率を計算した。そ
の結果、中性子散乱実験で観測された弱いレゾナンスピー
ク的な構造は、スピン揺らぎ由来の s±波の証拠ではなく、む
しろ軌道揺らぎ由来の s++波で理解できる事を見出した。 
 

(2) 銅酸化物高温超伝導体の電荷密度波 
 銅酸化物の電荷密度波、さらに研究期間中に報告され
た擬ギャップ領域における異方性獲得は、銅酸化物高温
超伝導体の謎を解く重要なカギである。それらの起源を
明らかにするため、バーテックス補正を考慮した解析を
行った。その結果、電子間の飛び移りが自発的に異方的
を獲得する、ボンド秩序が生じる事を見出した（図 4）。
このボンド秩序は電荷秩序の秩序変数の非局所拡張と
も言えるが、従来の平均場近似では取り扱えず、本質的
に多体相関に起因する。さらにこのボンド秩序の起源
が、鉄系と同じく、AL 型のバーテックス補正である事
を見出した。このことは、鉄系および銅酸化物系超伝導
体では、共にスピン・軌道・電荷の結合という共通の物
理がある事を意味している。さらに、AL 型のバーテッ
クス補正により、自発的なスピンの流れが生じるスピン
ループカレント秩序という、新しい秩序実現の可能性を
見出した。スピンループカレント秩序はフェルミ面の一
部にギャップを開くが、非常に観測しにくい隠れた秩序
である。銅酸化物の擬ギャップのみならず、強相関電子
系の未解明秩序において実現が期待される。 
 
(3) 汎関数くりこみ群によるバイアスの無い多体計算 
 本研究では、高精度 2 次元汎関数くりこみ群の計算手
法を開発し、2 軌道ハバード模型に適応し、スピン・軌
道揺らぎと、超伝導状態について調べた。その結果、従
来の Migdal-Eliashberg 近似を超えた多体相関により、
超伝導クーパー対に対するスピン揺らぎ由来の斥力が
減少する一方、軌道揺らぎ由来の引力が大きく増強され
ることを明らかにした(図 5)。その結果、CeCu2Si2など
の磁気揺らぎが強い系であっても、軌道の揺らぎにより
符号反転の無い s 波超伝導が実現する事を見出した。 

 
図5. バーテックス補正(VC)を考慮したギ
ャップ方程式のダイアグラム表示。Δはギ
ャップ関数。従来の理論では揺らぎ・電子
間結合はベアなクーロン相互作用 U0 だ
が、VC により軌道揺らぎに対する Ueffが
強く増強される。 

 
図 3. s++波における磁気感受率の
虚部のエネルギー依存性。中性子
散乱実験の結果を良く説明する。 

 
図 2. 電子ドープ FeSeの超伝導固有値の
電子ドープ依存性。軌道揺らぎを媒介と
したフルギャップ s++波の固有値が最大
となり、さらにドープにより増大するこ
とを見出した。対応、スピン揺らぎにによ
る d 波超伝導の固有値は、スピン軌道相
互作用によるバンド間混成により抑制さ
れ、非常に小さい。 

 
図 4. 本研究により提案する、銅酸化物
高温超伝導体における２段のボンド秩
序。T*以下で強的ボンド秩序により異方
性が生じ、TCDW 以下で約 4 倍周期の反
強的ボンド秩序が生じる。 
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