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研究成果の概要（和文）：

量子力学によって支配される粒子である「電子」は波としての性質を持ち、その周波数と波長
（あるいは逆数である波数）の間には一定の関係（分散関係）がある。波の分散関係は一般に
それが伝わる媒質によって異なるが、物質中では電子の分散関係が「バンド構造」となって現
れ、物質の性質に重要な影響を及ぼす。一方、物質中には多くの電子が存在し、お互いに反発
力（相互作用）を及ぼしあいながら運動している。本研究課題においては、物質が持つ「特異
なバンド構造」と電子間の「相互作用」が協力しあうことで生み出される興味深い電子の伝導
現象について、その起源と、そこで得た知見をベースにした新機能性物質開発のための設計指
針についての理論的研究を行った。

研究成果の概要（英文）：
Electrons are particles governed by quantum mechanics, and therefore behave as waves.
The frequency and the wavelength (or the wave number) of this wave are related by the
dispersion relation, which is expressed in terms of the band structure in condensed matter.
On the other hand, there are many electrons in condensed matter, and they repulsively
interact with each other. In the present project, we have theoretically studied the origin
of exotic electronic transport properties which are induced by cooperation of peculiar
band structures and electron-electron interaction effects.
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１．研究開始当初の背景
酸化物や有機物における超伝導や磁性に関
するミクロなハミルトニアンに立脚した理
論的研究が進むにつれ、電子相関が強い系と

いえどもバンド構造が重要であり、特異なバ
ンド構造と電子相関が絡み合って新規な物
性を生み出す可能性が認識されつつある。
我々は、そのような流れの中で先駆的な役割
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を果たし、研究開始当以前から、第一原理バ
ンド計算で得られるバンド分散を考慮した
模型に基づいた、強相関電子系の理論的研究
を行ってきた。例えば、コバルト酸化物
NaxCoO2における大きな熱起電力、磁性と超伝
導に関する研究や、有機物質における非従来
型超伝導のペアリング対称性間の競合に関
する研究などがあげられる。

２．研究の目的
本研究課題では、特異なバンド形状を持つ相
関物質に焦点をあて、バンド形状効果と電子
相関効果の協力によって生み出される新奇
な量子伝導現象について、理論的研究を行っ
た。主な研究のターゲットは熱電酸化物、銅
酸化物、層状窒化物、有機物質、そして本研
究課題開始と時期を同じくして実験的に発
見された鉄系超伝導体である。

３．研究の方法
酸化物、窒化物、有機物に対し、第一原理バ
ンド計算を元に理論模型を構築し、多体論的
手法を用いて、バンド効果と電子相関が協力
して生まれる新奇な量子輸送現象に関する
研究を行った。

４．研究成果
(1)熱電効果
本研究課題においてはまず、SrTiO3の大
きな熱起電力の起源について、第一原理
バンド計算をもとにした研究を行い、バ
ンド縮退の効果とバンド形状効果を議
論した。ここでは、バンドの縮退による
状態密度の増加がキャリアーの増大に
伴うフェルミ準位のバンド端からの遊
離を抑制することがゼーベック効果の
増大に有利にはたらき、かつ、バンドが
平坦になることによる状態密度の増加
とは異なり、フェルミ速度を大きく保つ
ことによって電気伝導性を高めること
を示した。また、KxRhO2の大きな熱電効
果の起源をバンド形状と電子相関の観
点から定量的に説明できることを示し
た。さらに、CaMnO3の高スピン状態にお
ける大きな熱電効果の起源について、ス
ピン偏極を考慮した第一原理計算を用
いた解析を行った。黒木は本研究期間内
に「熱電変換技術ハンドブック」（NTS）
の一節を著した。

(2)層状窒化物超伝導体
層状窒化物超伝導体MNCl(M=Hf, Zr)に
おいては、状態密度が低く、電子・フォ
ノン相互作用が小さいにも関わらず、超
伝導臨界温度が高い理由が謎となって
きた。我々はそれまで非従来型超伝導メ
カニズムの一つの候補と考えられてき

た電荷揺らぎによるメカニズムとは異
なる、スピン揺らぎ媒介メカニズムを提
唱した。スピン揺らぎをペアリング相互
作用とすることにより、対称性から縮退
する2種類のd波超伝導が混合したd+id
超伝導状態が実現されることを示した。
さらに、この状態において超流動密度を
計算し、実験で観測されている超流動密
度のキャリアードーピング依存性が理
論的に理解できることを示した。

(3)銅酸化物
銅酸化物高温超伝導体の臨界温度の物
質依存性銅酸化物のうち、一層系に分類
されるランタン系と水銀系において臨
界温度が大きく異なる起源を理解する
ために第一原理計算から構築した２軌
道模型を導入した（図１）。従来の研究
においては、フェルミ面の形状のみによ
って、物質依存性を理解しようとする研
究が大勢であったが、このような視点に
立つと、実験的に観測されるフェルミ面
形状と臨界温度の相関関係は一見、理解
しにくいように思われる。ところが２軌
道模型を考え、軌道間のエネルギー差の
違いによって、フェルミ面形状が制御さ
れていることを考慮すると、実験的に観
測されている臨界温度の物質依存性が
極めて自然に理解できることを示した。

図１：ランタン系（左）と水銀系（右）

銅酸化物の2軌道模型のバンド構造とフ
ェルミ面。

(4) 鉄系超伝導

本研究課題開始と時期をほぼ同じくし
て発見された鉄系超伝導体は、本研究課
題に極めて整合した研究テーマであっ
た。鉄系超伝導体は本質的に多軌道・多
バンド系であり、そのバンド構造を正確
に捉えた理論研究が不可欠である。我々
は世界にさきがけて第一原理バンド計
算に立脚した５軌道有効模型を構築し、
特異なバンド構造と電子相関効果が協
力することで誘起されるスピン揺らぎ
が超伝導の発現に深く関わっているこ



とを提唱した。この成果は米国Physical
Review Letters誌に掲載され、出版か

ら約3年間の間に438回の被引用回数が
ある。 さらにそれに引き続いて、複数
ある鉄系超伝導体の中で、微妙な結晶構
造の変化（図２）によって臨界温度や超
伝導ギャップ構造が変化する原因につ
いて、理論的な解釈を与えた。この論文
についても、米国Physical Review Bの
”Editor’s suggestion”に選ばれ、出
版から約2年間の間に138回の被引用回
数がある。その後も、フェルミ面の３次
元性が超伝導ギャップ構造に及ぼす効
果、並びに、鉄-ヒ素-鉄の結合角がフェ
ルミ面の枚数と臨界温度の高低に及ぼ
す影響を研究し、実験結果に対する理論
的解釈を与えた。

黒木は本研究課題期間内において鉄
系超伝導に関する招待講演を国内外で
１２件行い、鉄系超伝導研究を含む超伝
導理論全般にわたる業績が評価されて2
009年5月に未踏科学技術協会より「超伝
導科学技術賞」を授与された。

図２：鉄系超伝導体において、超伝導の性質
を強く支配するニクトゲン原子の高さ。
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