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研究成果の概要（和文）：銅酸化物高温超伝導体の基本模型である２バンド・ハバード模型を、電子相関効果を
非摂動的に考慮できる動的平均場理論を用いて調べた。ベーテ・サルピータ方程式から導出した超伝導感受率の
解析表式に基づいて、厳密対角化法を用いて数値的に精度良く計算し、その発散により超伝導転移温度Tcを決定
した。その結果、この模型の詳細な超伝導相図を初めて得た。また、励起子相の基本模型である電子-正孔２バ
ンド・ハバード模型に対して、同様の計算手法を用いて励起子感受率を精度良く計算し、その発散により励起子
転移温度Tcを決定した。その結果、クーロン相互作用とバンドの分裂の関数として、この模型の詳細な励起子相
図を初めて得た。

研究成果の概要（英文）：The two-band Hubbard model, which is the basic model for high-Tc cuprate 
superconductors, is investigated using dynamical mean-field theory, which allows non-perturbative 
consideration of electron correlation effects. Based on the analytical expression of the 
superconductivity susceptibility derived from the Bethe-Salpeter equation, the superconducting 
transition temperature Tc is numerically calculated with high accuracy using the exact 
diagonalization method. As a result, a detailed superconducting phase diagram of this model is 
obtained for the first time. For the electron-hole two-band Hubbard model, which is the basic model 
of the excitonic phase, the excitonic susceptibility is calculated with good accuracy using the same
 calculation method, and the exciton transition temperature Tc is determined by its divergence. As a
 result, a detailed exciton phase diagram for this model as functions of Coulomb interaction and 
band splitting is obtained for the first time.

研究分野：数物系科学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
オンサイトの斥力相互作用のみを含む２バンド・ハバード模型や電子－正孔２バンド・ハバード模型で、詳細な
超伝導相図や励起子相図を得た初めての研究であり、強相関効果による超伝導や励起子相の発現機構解明という
観点で意義がある。また、計算手法として、vertex関数の3振動数依存性により従来は計算が困難であった超伝
導感受率を、高振動数領域におけるvertex関数の解析表式を併用することにより克服した点でも意義がある。さ
らに、得られた結果はTa2NiSe5の実験をよく説明している。このような励起子相の示す異常物性の解明は、今後
の新たな材料やデバイス開発にも繋がると期待され、社会的意義があると考えられる。

※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。



１．研究開始当初の背景 
最近、励起子絶縁体（Excitonic Insulator (EI)）が相次いで発見され、注目を集めている。EI 
とは、ギャップの小さな半導体やバンドの重なりの小さな半金属おいて、電子-正孔対（励起子）
が低温で量子凝縮した秩序状態で、クーパー対が量子凝縮した超伝導状態と相似の状態である。
以下に示すように、金属の励起子凝縮相も実現し得るため、それらを総称して励起子相と呼ばれ
る。遷移金属カルコゲナイド Ta2NiSe5 は、Ta2Ni 鎖の擬一次元構造をもつナローギャップ半
導体で、常圧では Ts = 328K において斜方晶（半導体）から単斜晶（絶縁体）への構造相転移
を示す。角度分解光電子分光（ARPES）により価電子バンド上端の平坦化が観測され、EI の証
拠とされた。理論的には、Ta2Ni 鎖を記述する 3 鎖ハバード模型に基づいて、BCS型平均場近
似により、半導体から EIへの２次相転移として実験結果が良く説明された。圧力を印加すると
Ta2NiSe5 は金属化し、半金属から金属励起子相への２次相転移が観測された。さらに、励起子
相が消失する 8GPa 付近で超伝導が発見され、励起子相との関連からも大きな注目を集めてい
る。そこで研究代表者らは、3 鎖ハバード模型に基づく BCS型平均場近似により、励起子相の
温度－圧力相図を求めた。Ta2Ni 鎖は、Ta 由来の伝導バンド（2 本）とNi 由来の価電子バン
ド（1 本）の本数が異なる特徴を持つ。半導体と同様に、伝導バンドと価電子バンドが 1 本ず
つフェルミレベルを切る低圧の半金属でも従来型のUniform 励起子相（EI）が実現するが、伝
導バンド 2 本がフェルミレベルを切る高圧の半金属の場合は、有限の重心運動量を持つ励起子
が凝縮した Fulde-Ferrell-Larkin-Ovchinnikov（FFLO）型の金属励起子相が実現することが分
かった。さらに、この FFLO 励起子相の近傍で、励起子揺らぎを乱雑位相近似（RPA）により
考慮した結果、励起子揺らぎを媒介として有限の重心運動量を持つクーパー対が凝縮した FFLO
超伝導が実現することを示した。ごく最近、置換効果によりキャリアがドープされた Ta2NiSe5
で FFLO 励起子相を示唆する実験も得られており、超伝導も含めた新奇な FFLO 状態の観測
への期待が高まっている。 
 EI が実現する Ts より高温の正常相では、電気抵抗は半導体的で、ARPES ではエネルギー
ギャップをもつバンド分散が観測されていたため、これまで高温正常相は通常の半導体と考え
られてきた。ところが、最近の時間分解 ARPES 実験により、常圧・低温の EI の状態にポンプ
光を照射すると半金属になることが観測された。これは、光励起された電子によって電子－正孔
間引力相互作用が遮蔽され励起子対が壊された状態は、エネルギーギャップのある半導体では
なく、伝導バンドと価電子バンドが 1 本ずつフェルミレベルを切る半金属であることを示して
いる。そこで、高温正常相は単純な半導体ではなく、電子－正孔対の強結合効果により転移温度
以上で preformed 励起子対が形成された擬ギャップ状態である可能性が議論されつつある。こ
の強結合領域では、励起子ギャップの大きさがバンドの重なり（即ちフェルミエネルギー）に近
い値をもち、超伝導との対応関係では BCS から BEC（ボース・アインシュタイン凝縮）への
クロスオーバー領域にあたるため、従来の平均場近似や RPA を超えて強結合効果を考慮する必
要がある。このように、励起子相やその近傍の電子状態おける強結合効果を明らかにすることは、
Ta2NiSe5を理解する上でも必須であることが明らかとなっている。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、励起子相やその近傍の電子状態において、従来の平均場近似や RPA では説
明できない強結合効果を調べ、Ta2NiSe5における EI転移温度より高温の擬ギャップ状態と、
低温の時間分解 ARPES 実験で観測された半金属状態を矛盾なく説明することである。そこで
本研究では、強結合効果を十分に考慮できる動的平均場理論を用いて、励起子相を記述する基本
模型である電子－正孔２バンド・ハバード模型を詳細に調べた。その際、従来は計算が困難であ
った低温における励起子感受率を精度良く計算する手法の開発を行う。 
また、斥力相互作用をもつ電子－正孔２バンド・ハバード模型における励起子秩序は、荷電子
バンドを particle-hole 変換して得られる、引力相互作用をもつ通常の２バンド・ハバード模型
における超伝導と数学的に等価であることが知られている。２バンド・ハバード模型における超
伝導は、銅酸化物高温超伝導体の基本模型として活発に研究されてきており、斥力相互作用が強
い場合に、動的平均場理論に基づいてスピン一重項と三重項の超伝導が実現することは示され
ていたが、低温における超伝導感受率の計算の困難さから、正確な超伝導転移温度 Tcや超伝導
相図は得られていなかった。そこで、電子－正孔２バンド・ハバード模型における励起子感受率
と数学的に等価な、通常の２バンド・ハバード模型における超伝導感受率を精度良く計算する手
法の開発を行い、この模型の超伝導転移温度 Tcや超伝導相図を求める。 
 
３．研究の方法 
 局所的な電子相関効果を正確に考慮できる動的平均場理論は、空間次元無限大では厳密とな
り、3次元系に対しても良い近似になることが知られており、ハバード模型の磁性やモット転移、
超伝導に関して、数多くの研究で用いられてきた。単一バンドのハバード模型では超伝導感受率
が抑制され、超伝導は実現しないことや、2バンド・ハバード模型では、スピン一重項の even-
frequency pairing に加えて、スピン三重項の odd-frequency pairing の可能性も議論されてき
たが、数値計算の困難さから超伝導転移温度 Tcの計算や、クーロン相互作用やドーピング依存
性を含む超伝導相図は得られていなかった。 
そこで本論文では、ベーテ・サルピータ方程式に基づいて超伝導感受率の解析的表式を導出し、



厳密対角化法を用いて超伝導感受率を数値的に精度良く計算し、その発散により超伝導転移温
度 Tcを、オンサイトクーロン相互作用U、２軌道間の電荷移動エネルギーΔ、および、ドーピ
ングの関数として求めた。その際、3 つの振動数依存性をもつ既約 vertex 関数の計算が必要と
なり、その計算の困難さが従来の理論研究においてネックとなっていた。本研究では、最近発見
された高振動数領域における近似的な解析表式を、低振動数における数値的に正確な計算と相
補的に用いることにより、その問題を克服した。 
 斥力相互作用を持つ電子－正孔２バンド・ハバード模型において、ギャップの小さな半導体や
バンドの重なりの小さな半金属状態は、上述した荷電しバンドの particle-hole 変換により、引
力相互作用を持つ通常の 2 バンド・ハバード模型において、化学ポテンシャルがバンドの底に
ギリギリかかった、あるいは、バンドの底の少し下にある状態と等価である。そこで、上記の超
伝導感受率の計算方法を利用して、電子－正孔２バンド・ハバード模型の低温における励起子感
受率を精度良く求め、この模型の強結合領域を含む励起子相図を決定した。 
 
４．研究成果 
 通常の２バンド・ハバード模型において、ノンドープのハーフフィリングでは準粒子繰り込み
因子 Zがゼロ（Z=0）のモット絶縁体となる強相関領域では、アンダードープ領域でスピン三重
項超伝導が実現し、オーバードープ領域ではスピン一重項超伝導が実現することが分かった。ま
た、どちらの場合も、モット・ハバード型領域（U<Δ）と電荷移動型領域（U>Δ）の間のクロス
オーバー領域で Tcが極大となることが示された。さらに、三重項超伝導において、ドーピング
が比較的に大きな領域では通常の BCS 理論に基づいて超伝導に転移する BCS 型の超伝導とな
る一方、ドーピングが非常に小さい領域では Tcより高温で前駆的に形成されたクーパー対がボ
ース・アインシュタイン凝縮する BEC型の超伝導となり、両者の間で顕著なクロスオーバーを
示すことが見いだされた。 
 また、励起子相の基本模型である電子-正孔２
バンド・ハバード模型に対して、同様の計算手法
を用いて励起子感受率を精度良く計算し、その
発散により励起子転移温度 Tcを決定した。その
結果、伝導電子-荷電子間クーロン相互作用 V、
伝導バンド-荷電子バンド間のバンドの分裂Δの
関数として、この模型における詳細な励起子相
図（図 1）を初めて得た。特に、V≫Δのとき、
励起子転移温度Tcより高温では繰り込み因子が
Z～0となり、強結合効果によって化学ポテンシ
ャルにおける状態密度がほぼゼロとなる擬ギャ
ップをもつ状態が実現する。この際、Tcより低
温において、Δを固定して Vを小さくすると、
通常の半金属状態となる。これにより、１．研究
開始当初の背景で述べた Ta2NiSe5 の常圧にお
ける実験結果、すなわち、T>Tcにおいて電気抵
抗や ARPES 実験で観測された半導体（擬ギャ
ップ）状態と、T<Tcにおいて時間分解 ARPES 
実験で観測された半金属状態を、矛盾なく説明
することができた。 

 
図 1 電子－正孔 2 バンドハバード模型の
有限温度における励起子相図 
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 ３．学会等名
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米山拓希, 川井弘之, 大野義章

増澤翔大, 佐々木健人, 猪熊祐輔, 大野義章

土田駿, 広瀬雄介, 関川卓也, 大野義章, 摂待力生

猪熊祐輔, 大野義章

 ３．学会等名
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