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研究成果の概要（和文）：銅酸化物超伝導の機構解明に重要な擬ギャップと d-波超伝導につい
て、ハバード模型に対して主に変分モンテカルロ法を適用し、系統的な研究を進めた。ハーフ
フィリング近傍の電子密度で電子間相互作用を強めると、各状態ともバンド幅程度でモット転
移に対応したクロスオーバーを起こす。弱相関側は通常のフェルミ液体（BCS 超伝導）、強相
関側は単一占有とダブロン-ホロン束縛が支配するドープされたモット絶縁体である。銅酸化物
の様々な性質は後者でないと説明できない。 
 
研究成果の概要（英文）：With cuprates in mind, we systematically studied properties of 

pseudogap and d-wave superconductivity, which are keys to clarify the mechanism of 

high-Tc cuprates. We mainly applied a variational Monte Carlo method to the Hubbard 

model. Near half filling, as the interaction strength is increased, every state exhibits, at 

approximately the band width, a crossover closely related to the Mott transition at half 

filling. The weakly correlated regime corresponds to a Fermi liquid (BCS superconducting) 

phase, and the strongly correlate regime to a doped Mott insulating phase, in which physics 

is dominated by singly occupied sites and the doublon-holon binding effect. Properties of 

cuprates are consistent to those in the latter regime.  
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１．研究開始当初の背景 

(1) ○1 銅酸化物高温超伝導体の少量ドープ域
で見られる擬ギャップ現象は、超伝導機構を
解明する上で重要な鍵と考えられている。従
来、転移温度以上で顕著な擬ギャップは、ボ

ース-アインシュタイン凝縮型超伝導で見ら
れるような、ノーマル状態で生成した非コヒ
ーレントなクーパーペアによるものと見な
されていた。 

○2  ところが、ラマン分光や光電子分光の実
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験で、超伝導ギャップと擬ギャップの振る舞
いは、低ドープ域で正反対であったり、また
後者は波数空間中（π,0）点近傍のみで増大す
ることが判ってきたため、これら２者は全く
別の起源で起こっている可能性が高まった。
所謂２ギャップ問題である。 

(2) 一方、少量ドープ域において STS/STM

でギャップの大きさを測定すると、実空間中
で、ギャップが大きい空間と小さい空間がモ
ザイク状に存在することが指摘され、擬ギャ
ップの起源は銅酸化物に必然的に存在ずる
不均一性なのではないかという見解が重要
視されていた。 

(3) この問題を包括的に説明しうる理論が俟
たれていた。 

 

 

２．研究の目的 

(1) 上記背景で述べた問題、すなわち銅酸化
物の超伝導機構を解明する鍵となる擬ギャ
ップの成因を理解するために、最近行われ
た ARPES などの実験 [波数空間の(π,0)
点近傍で出現し超伝導とは無関係（２ギャ
ップ問題）] と STS/STM の実験 [CuO2面
は不均一で異なるギャップの大きさの微視
的領域が乱雑に分布] というそれぞれ波数
空間と実空間での結果を自然に説明する微
視的理論が必要である。そこで、強相関不
均一系の電子状態を両空間に渡って調べる
ため、拡張グッツヴィラー近似とボゴリュ
ーボフ-ドゥジャン(BdG)方程式を併用し、
様々な乱れが両空間にどのような電子状態
を実現するかを系統的に調べる。この方法
で不足する局所相関の精確な扱いを変分モ
ンテカルロ法により導入して計算の信頼度
を上げ、擬ギャップと系の不均一性の関係
を明らかにする。 

(2) 当初このような目的で研究を実行し始め
たが、その初期の段階で、STS/STM の実験
では、系の不均一性（ドーパントの入った位
置など）と実空間でのギャップの大きさの対
応は付かないという結果が出された。この結
果を我々は重く受け止め、２年目以降、研究
目的をより本質的なものに修正し、擬ギャッ
プの起源について不均一性を前提とせずに
考えることにした。まず、重要な点は銅酸
化物は強い電子相関が本質的と考えられる
ので、ハバード模型で相互作用強度を変えた
ときに、どのような物理的特徴を示すのか、
初年度の研究を拡張して徹底的に調べるこ
とにした。超伝導状態と（もし超伝導相と違
う起源なら）擬ギャップを生じさせると思わ
れる状態の詳細なパラメーター依存性を調
べ、それらを基に銅酸化物の少量ドープ域の
物理を解明することを目差した。 

 

 

３．研究の方法 

(1) 当初、実空間での不均一性を重要視して
次の方法を計画していた。まず均一な t-J モ
デル（含 t’,t”）に以下のような様々な乱れ
を導入する：(a)単一サイト（と結合するボ
ンド）のみ変数（t’, J など）を変える；(b)
多数の不均一サイトを考え、様々な不純物
配置（パターン）で変数を変える；(c)変数
の強度を乱雑にする。これらの系に対して
拡張グッツヴィラー近似 [くり込み因子は
変分モンテカルロ(VMC)法で決定] を適用
して一体化し、不均一な超伝導状態を扱う
ボゴリューボフ-ドゥジャン方程式を大き
な系で解いて局所状態密度（ギャップ）、
運動量分布などを計算する。さらに VMC
法で一重項状態を重ね合わせた最適化不純
物状態を作り、両空間でのギャップの関係
を精査する。 
(2) 初年度にはこの計画を実施すべく、均
一系に対して、ハミルトニアンのパラメー
ター値の関数としてギャップがどのように
変化するかを VMC 法で詳細に調べた。第
二年度以降は、修正した目的に対応して、
初年度の方法を拡張し、様々な物理量（超
伝導相関関数など）の計算を d-波超伝導状
態、反強磁性状態、フェルミ液体（ノーマ
ル）状態に対し、より広範なパラメーター
領域で行った。波動関数には（ドープされ
た）モット絶縁域を記述するには不可欠な
ダブロン-ホロン（D-H）束縛因子を導入し
た。また、最終年度には超伝導状態とは別
の擬ギャップを出しうる状態、具体的には
交替フラックス状態を調べ始めた。 
 
 
４．研究成果 
(1) 結果は多岐に渡るので、詳細は文献を参
照してもらうことにして、ここではその主要
な部分に絞って具体的結果を紹介し、研究成
果全体を象徴させることにする。 
(2) 弱相関-強相関クロスオーバー：銅酸化物
が取り得る電子密度（ドープ率：δ）に対して、
様々な物理量の相互作用強度（U/t）依存性を
詳細に調べた。ここでは t’=0 の場合に限る。
d-波超伝導波動関数で計算した超伝導ペア相
関 P のU/t 依存性を次図に示した。この量は
超伝導の強さを表すと考えてよい。図には
様々なドープ率の結果を描いてある。黒の印
はハーフフィリングのデータで、小さなU/t
値では微小な値だが、Uc （モット転移点）に
近付くにしたがって急速に増大し、モット絶
縁体に対応して、U>Ucで Pは実質的に消失す
る。ドープした場合（δ>0）も弱相関域（U<Uc）
ではPはやはり銅酸化物とは相応しない微小
な値だが、U>Ucでは安定した超伝導が出現す
ることが判る。このドープされたモット絶縁
体（DMI）の領域で、P のδ 依存性を調べると 



最適ドープ率周辺を頂点としたドーム型にな
っている。これは銅酸化物のTcや凝縮エネル
ギーの結果と一致する。また、この領域で超
流動密度ρsを計算するとδに比例し、これは銅
酸化物で得られている所謂植村プロットと一
致する。一方、弱相関域（U<Uc）では P もδ も
定量的のみならず、定性的に異なった振る舞
いをする。従って、銅酸化物は従来のフェル
ミ液体やBCS超伝導の領域には存在しないこ
とが判る。 

(2) クロスオーバーでの変化：上記クロスオー
バーが起こる相互作用値UcoはPが最大を取
るUの位置で大凡決められる。Ucoで変分変数
にはそれぞれ大きな変化があるが、特にD-H

束縛因子は、DMIの領域ではダブロンとホロ
ンがほとんど完全に束縛される値を取る。ま
た、ダブロン密度は非常に低い値であり、ド
ープされたキャリアが占めるサイト以外はほ
ぼ単一占有の状態であるので、それらが占め
る領域は母物質のモット絶縁体と同等である。
超伝導相での中性子散乱の信号が局在化した
スピンからのものだという実験結果はこうし
た状況を反映していると思われる。興味深い
ことに、安定した超伝導が現れる領域は、D-H

対が強く束縛される領域と綺麗に一致してい
る。従って、DMIという状況が超伝導を安定
化させる条件と見て良さそうに思われる。 

Ucoで物理量は定性的変化をする。その一
例として、超伝導転移の駆動エネルギーの変
化を考える。系の電子エネルギーを運動エネ
ルギーEkinと相互作用エネルギーEintに分け、
それぞれの超伝導転移で損得を計算したもの
を上図に示した。ΔE>0のときは、超伝導状態

がノーマル状態よりエネルギーが低く、超伝
導転移によって状態が安定化したことを示し
ている。左図はΔEkin、右図はΔEintである。U

＜UcoではΔEkinの損失をΔEintが補って全エ
ネルギーが特をして超伝導状態が安定化して
いる。これは、従来のBCS超伝導体と同様で
ある。一方、DMIの領域では、状況が逆にな
っていて、運動エネルギーが超伝導転移を駆
動している。従って、超伝導転移の機構はUc

で基本的に変わることになる。運動エネルギ
ー駆動の相転移はこの場合だけでなく、反強
磁性転移や引力ハバード模型の超伝導でも見
られることから、強相関領域では一般的な機
構なのであろう。 

(3) 電気伝導機構の変化：もう一つ重要なUco

での変化を取り上げよう。そのためにまず運
動エネルギーを、ダブロン数を変化させるプ
ロセスの寄与Ed と変化させないものEhに分
解しよう（Ekin=Ed+Eh）。EdはD-H対が生成
消滅するプロセスから、Ehは独立したホロン
（電子ドープの場合はダブロン）がホッピン
グするプロセスから得られる。 

下図に超伝導状態でのEd（青）とEh（赤）
のU依存性を６つのドープ率について示した。
ノーマル状態や反強磁性状態も基本的には同
様の振る舞いをする。まずDMI領域（U>Uco）
を考えよう。星印のハーフフィリングの場合、
孤立したホロンが消失することからEh=0であ
る。一方、Edは～-4t^2/U (=J) という有限の値
を取るが、δ=0では絶縁体であるということが

判っているので、このプロセスは伝導に寄与
しない。δ>0となった場合、Edの絶対値はは
多少変化するが、これはダブロン数の変化と
共に変化しているだけで、Ed～-4t^2/Uという
振る舞いは変わらない。従って、Edはδ>0の
場合も伝導に寄与しないであろう。一方、Eh 

の値はU/tの値にはほとんど依存せず、δに比
例して増大してゆく。前述したように超流動
密度はδに比例するが、その超流動を担って
いるのはEh のプロセス（すなわちドープした
ホール）であることが判る。これらは他なら
ぬt-J模型のメカニズムであり、Ehはt項にEd
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はJ項（+3サイト項）に対応している。 

以上から、DMIの領域で存在するホロンは
２種類あってD-Hペアとして現れるものと、
ドープされたものであるが、その役割は全く
違うのである。その役割を明確にするために
Ed とEh の超伝導状態とノーマル状態の差
を考えよう。8%程度ドープした場合のU/t依存
性を下図にプロットした。ΔEkin, ΔEintの損得
を議論したときと同様に、ΔE>0 ならば超伝
導状態で得することを示す。ΔEdはU/tの全領
域でエネルギーを得しているのに対し、ΔEh

は全領域でエネルギーが損失している。つま
り、DMI領域では、D-Hの生成消滅過程でエ
ネルギーを稼ぎ、その稼いだエネルギーでそ
れとは別のキャリアがエネルギーをロスしな
がらもカレントを運んでいるのである。 

これはBCSの描像と大きく異なる。一つ前
の図に戻ってU<Uco の領域のEdとEhの振る
舞いを見てみると、共に(U/t)^2に比例した振
る舞いをしている（絶対値の違いはプロセス
数の違いと考えてよい）。つまり、この領域
では通常の大きなフェルミ面近傍の全ての電
子が、周囲の電子配置に拘わらず運動エネル
ギーに寄与をしており、全電子が電流を運ん
でいることになる。ただし、ここではエネル
ギーは相互作用部分が稼いでおり、運動エネ
ルギーはトータルでロスとなっている。 

(4) 伝導機構：以上からUcを境に伝導の様子
は大きく変わることが判った。それを下図に
模式的にまとめた。弱相関領域(a)ではあらゆ
る電子が周囲の電子配置とは関係せずにキャ
リアとなって電荷を運ぶことができる。超伝
導は相互作用エネルギーを得するために現れ
る。一方、DMI領域(b)ではドープされたホー
ルまたは電子のみがキャリアとなって電子を
運ぶ。それらの電子はエネルギーを損失して
いる。エネルギーを稼ぐのはD-H生成消滅過
程のダブロンとホロンであるが、こちらは電
流に寄与しない。こうして電流を運ぶホロン
とエネルギーを獲得するホロンは別のもので
あるという奇妙なことが起きている。 

(5) 擬ギャップを示す交替フラックス状態：最
後に、話を擬ギャップに戻そう。擬ギャップ
を超伝導とは直接関連しない別の状態からの

寄与が成因と考える研究者も多い。例えば交
替フラックス状態を候補に挙げた研究は古く
から数多くある。ただし、この状態はt-J模型
ではフェルミ液体状態に比べて大きく安定化
することが判っているが、ハバード模型では
不安定であるという研究ばかりであった。強
相関極限での両モデルの接続性から、これは
大きな矛盾であり、解決する必要がある。 

このプロジェクトでは、最終年度の後半、
擬ギャップの様々な性質（例えばアンチノー
ド領域でギャップを、ノード領域でフェルミ
アークなどの明確なフェルミ面を示す）を満
たす交替フラックス状態Ψ_SF（特に安定性）
をVMC法で調べた。カレントがある状態に必須
となる局所電子配置に依存した位相因子をΨ
SFに適合するように導入し、その挙動を調べ
た。その結果、ハバード模型でもΨ_SFは安定
化されることが判った。これらの成果は、今
後発表する予定で、さらにこの線で研究を発
展させる計画である。 
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