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研究成果の概要（和文）：銅酸化物超伝導物質等の遷移金属化合物に対する共鳴非弾性Ｘ線散乱の理論を発展させ，散
乱スペクトルの特徴を理論的に明らかにした．特に銅酸化物におけるＬ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルのキャリ
アによる違いを理論的に明らかにした．そして銅酸化物の不純物置換効果に関連して特徴的なキャリア濃度依存性を不
純物に対する共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルが示すことを予見した．また，鉄砒素系超伝導体母物質の非弾性Ｘ線散乱
スペクトルや反強磁性クロム金属のＬ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルを予見し，今後の実験に対する指針を示し
た．

研究成果の概要（英文）：We have developed the theory of the Resonant Inelastic X-ray Scattering (RIXS) on 
transition metal compounds such as high-Tc cuprates. We have demonstrated theoretically the difference of 
the Cu L-edge RIXS between hole- and electron-doped cuprates. We have shown a characteristic dependence 
on hole concentration in the Ni K-edge RIXS on Ni impurity in cuprates. We have also discussed 
theoretically the inelastic x-ray scattering on iron pnictides and the Cr L-edge RIXS on Chromium.

研究分野： 数物系科学

キーワード： 共鳴非弾性Ｘ線散乱　遷移金属化合物　数値的厳密対角化法

  ２版
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１．研究開始当初の背景 
 
銅酸化物高温超伝導体等や鉄砒素系超伝

導物質の遷移金属化合物に対する共鳴非弾
性Ｘ線散乱の実験が世界中で精力的に行わ
れている．波長が格子定数程度である遷移金
属イオンのＬやＫ吸収端のＸ線を用いるこ
とにより，散乱スペクトルの波数依存性から
電子系の運動量変化を伴う励起の情報が得
られることが可能になってきた．例えば銅酸
化物高温超伝導物質に対する銅Ｌ吸収端共
鳴非弾性Ｘ線散乱において，集団励起である
マグノン励起の観測が報告され，スピン励起
を見る実験手段としての可能性が注目され
ている．また，共鳴散乱による散乱の元素選
択性を用いて，Ｋ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱
を銅酸化物高温超伝導物質の不純物へ適応
が行われ始めてきている．さらに鉄砒素系超
伝導物体など様々な系へこれら散乱実験を
適用することで，それぞれ電子状態に対する
新たな知見が得られることが期待される．一
方で散乱過程の複雑さもあるため，こういっ
た共鳴散乱スペクトルから電子状態の情報
を引き出すための理論の構築がこれまで以
上に必要不可欠となっている． 
 
２．研究の目的 
 

本研究の目的は，様々な遷移金属化合物の
電子状態の情報が共鳴非弾性Ｘ線散乱スペ
クトルにどのように現れるかを，これまで申
請者が行ってきた大規模数値計算を発展さ
せることで解明することである．特に以下の
課題に関して散乱スペクトルの特徴を理論
的に明らかにしていく． 
（１）銅酸化物高温超伝導物質の電子及びホ
ールドープ系に対する銅Ｌ吸収端共鳴非弾
性Ｘ線散乱スペクトル 
（２）ニッケル不純物を含む銅酸化物におけ
るニッケルＫ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱ス
ペクトルのホール濃度依存性 
（３）鉄系超伝導体母物質の非弾性Ｘ線散乱
スペクトル 
（４）反強磁性クロム金属のクロムＬ吸収端
共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトル 
 
３．研究の方法 
 
注目するＬ吸収端共鳴散乱ではＸ線の吸

収により内殻 2p電子が 3d軌道へ双極子遷移
し，Ｘ線の放出時に 3d 電子が 2p 軌道へ遷移
する．2p 電子に強いスピン軌道相互作用が働
いているためこの散乱過程で電子系のスピ
ン励起も生じる．またＫ吸収端共鳴散乱では
1s 軌道と 4p 軌道間の遷移を伴ってＸ線の吸
収・放出が生じ，その中間状態で 1s コア･ホ
ールのクーロン相互作用により 3d 電子系の
励起が生じる．本研究ではこのような散乱過
程及び電子状態を扱うために，有限クラスタ
ーの多体ハミルトニアン行列を数値的に取

り扱う数値的厳密対角化法と呼ばれる数値
計算手法を用いる．この手法により電子状態
に対する電子相関効果だけでなく散乱過程
も正確に取り扱うことが可能になっている． 
 
４．研究成果 
 
（１）銅酸化物高温超伝導物質の電子及びホ
ールドープ系に対する銅Ｌ吸収端共鳴非弾
性Ｘ線散乱スペクトル 
 
本課題では銅酸化物高温超伝導物質の銅

Ｌ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルに
対し，キャリアの違いによるスペクトルの違
いを理論的に明らかにした．図１はハバード
模型のクラスター計算によるＬ吸収端共鳴
非弾性Ｘ線散乱スペクトルであるが，電荷励
起に起因したスペクトル強度（赤）が電子ド
ープ系の場合に強くなることが明らかにな
った．より現実的な模型である銅 3d 軌道と
酸素 2p 軌道からなる d-p 模型に対する散乱
スペクトルの計算でも同様の結果となった．
コア・ホールによるクーロンポテンシャルの
強度依存性にもキャリアによる特異な違い
があること等を示し，スペクトルの特徴の起
源に対して散乱過程の中間状態が重要な役
割を果たしていることを見いだした．これら
の結果により，関連する実験結果を理解する
上で新たな進展が期待される． 

 
（２）ニッケル不純物を含む銅酸化物の電子
状態とニッケルＫ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散
乱のホール濃度依存性 
 
本課題では銅酸化物高温超伝導物質にお

けるニッケル不純物置換効果を理論的に考
察し，ニッケルＫ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱
スペクトルの特徴のキャリア濃度依存性を
予見した．銅酸化物高温超伝導体に共通に存
在する CuO2面で超伝導が出現するが，銅イオ
ンをニッケルイオン等に置換すると電子状
態の特異な変化が生じることが知られてい
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図 1．銅酸化物高温超伝導物質に対する銅
Ｌ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトル
の計算結果．右：ホールドープ系．左：電
子ドープ系． 



る．報告者らはこれまでに，注入されたホー
ルがニッケルサイトに束縛されること，そし
てその電子状態に起因した特徴的な励起が
共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルに現れるこ
とを理論的に明らかにしてきた．本課題では，
さらにホールを注入した場合の電子状態に
対する数値計算を行い，不純物効果のキャリ
ア濃度依存性を考察した．その結果，ホール
が束縛されたニッケルサイトと他のホール
とは引力的な相互作用が働くことを理論的
に示した．そして，これら電子状態に関係し
た特徴的なホール濃度依存性が散乱スペク
トルに表れることを明らかにした(図 2)．す
なわちニッケル不純物濃度に対するホール
濃度の大小でスペクトルの様子が変わるこ
とを予見し，この散乱実験によりニッケル不
純物に対するホールの状態を観測できるこ
とを示した． 

 
（３）鉄系超伝導体母物質の非弾性Ｘ線散乱
スペクトル 
 
鉄系超伝導体母物質は多軌道系反強磁性

金属であり，スピン励起や電荷励起を知る上
でそれらを担っている軌道の情報を知るこ
とが重要となる．これまでに報告者らにより
鉄系超伝導母物質における鉄Ｌ吸収端共鳴
非弾性Ｘ線散乱スペクトルを理論的に議論
し，マグノン励起や軌道励起そしてそれらの
複合励起の観測可能性を示してきた．一方で，
非共鳴非弾性Ｘ線散乱においても，多極子遷
移によるものと考えられる軌道励起がNiO等
に対して観測された．そこで本課題では非共
鳴Ｘ線散乱を鉄系超伝導母物質へ適応した
場合のスペクトルの特徴を理論的に考察し，
共鳴散乱による軌道励起との関係性を明ら
かにした．母物質の反強磁性金属の基底状態
として，多軌道ハバード模型の反強磁性秩序
を持つ平均場近似で得られる状態を用い，そ
の状態に対する電荷や軌道の相関関数を含

んだ一般的な動的相関関数を乱雑位相近似
で求めた．その結果，多極子遷移の効果が大
きくなるブリルアン・ゾーンを選ぶことによ
り共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルと同様な
特定の軌道が関与するスペクトルが得られ
ることが明らかとなった．この結果は，共鳴
及び非共鳴非弾性Ｘ線散乱が，軌道の情報を
得る為の相補的な実験手段となることを示
しており，今後の進展が期待される． 
 

（４）反強磁性クロム金属のクロムＬ端共鳴
非弾性Ｘ線散乱スペクトルの理論計算 
 
反強磁性金属である鉄系超伝導体母物質

と同様な電子状態を持つ系に反強磁性クロ
ム金属がある．これらの系も本質的に多軌道
系であり，中性子非弾性散乱により特異なマ
グノン励起が観測されている．Ｌ吸収端共鳴
非弾性Ｘ線散乱によりそのようなスピン励
起に関する新たな知見が得られると考えら
れる．そこで本課題では反強磁性クロム金属
に対するクロムＬ吸収端共鳴非弾性Ｘ線散
乱スペクトルの特徴を予見した．鉄系超伝導
体母物質に対する共鳴非弾性Ｘ線散乱の計
算と同様に，多軌道ハバード模型に対する乱
雑位相近似及びＸ線散乱プロセスに関する
高速衝突近似に基づいた計算を行った．その
結果，散乱スペクトルは，中性子散乱の場合
とは異なりマグノン励起だけでなく軌道間
励起も同じエネルギー領域に現れ，後者のス
ペクトル強度が強くなることが明らかにな
った．この結果は今後の実験に対する指針と
なると考えられる． 
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図 2．ニッケル不純物を含む銅酸化物高
温超伝導物質に対するニッケルＫ吸収端
共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルの計算結
果．黒：ホールが注入されていない場合．
赤：ホールが注入され，それがニッケル
サイトに局在した場合．青：さらにホー
ルが注入された場合． 
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