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研究成果の概要（和文）：分子性導体、ルテニウム酸化物、銅酸化物高温超伝導体における軌道自由度に起因した物性
を理論的に明らかにすることを目的とした研究を行った。まず、軌道自由度を取り扱う上で不可欠の「バーテクス補正
効果」をバイアスなく取り込み、感受率を高精度で計算することのできる新しいくりこみ群法として、RG+cRPA法を開
発した。この手法を用いて、「分子性導体における分子内電荷秩序状態の解明」、「ルテニウム酸化物におけるスピン
・トリプレット超伝導の新たな発現機構の提案」を行った。さらに銅酸化物高温超伝導体においては、実験で観測され
ている電荷密度波状態を理論的に再現することに初めて成功し、軌道自由度の重要性を指摘した。

研究成果の概要（英文）：We performed theoretical analysis of the novel phenomena induced by the orbital 
degrees of freedom in molecular conductors, ruthenate superconductors, and high-Tc cuprate 
superconductors. We developed a new scheme of the renormalization-group method, called the RG+cRPA 
method, which enables us to calculate higher-order vertex corrections systematically with high numerical 
accuracy. By utilizing this method, we revealed the origin of intramolecular charge ordering in molecular 
conductors, and proposed a new mechanism of the triplet superconductivity in ruthenates. For the 
cuprates, we predicted that the orbital degree of freedom is of crucial importance, and succeeded for the 
first time in reproducing the experimentally-observed charge-density-wave state.

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 
 
	 多様な電子相が実現する分子性導体を理
解するための物性物理学的なアプローチと
して, 最高占有軌道あるいは最低非占有軌道
の単一軌道のみを考え「１分子＝１サイト」
とみなす強束縛近似に基づくアプローチが
数多くの成功を収めてきた. しかし近年, 分
子の内部自由度に起因した現象, すなわち, 
１分子あたり複数の分子軌道(軌道自由度)が
伝導および相転移に寄与する現象が注目を
集めてきた. また, 分子性導体のみならず, 
ルテニウム酸化物, 銅酸化物高温超伝導体, 
鉄系超伝導体等において, 軌道自由度の重要
性に着目した研究が物性物理学の中心テー
マの１つとして注目されていた. 
 
	 しかしながら, 従来の標準理論の枠組みで
は, 軌道自由度を考慮するうえで必須の効果
である「バーテクス補正効果」を適切に取り
扱うことが困難であったため, 信頼性のある
理論解析はできずにいた.  
 
２．研究の目的 
 
	 軌道自由度を考慮し, スピン・電荷・軌道
自由度がどのように結合するのか, を調べる
ことは, 現在の物性物理学における中心的問
題として認識されている.  
 
	 本研究では, 多軌道強相関電子系において
信頼性のある理論手法を開発し, それを用い
ることにより, 「① 分子性導体の分子内電荷
秩序」, 「② ルテニウム酸化物のトリプレッ
ト超伝導」, 「③ 銅酸化物高温超伝導体の電
荷密度波状態」を理論的に明らかにすること
を目的とした.  
 
３．研究の方法 
	
	 強相関電子系における多軌道性に起因し
た物性を理論的に明らかにするためには, 従
来の標準理論である乱雑位相近似(RPA)や揺
らぎ交換近似(FLEX)では不十分であり, 高
次の多体相関効果である「バーテクス補正効
果」に着目する必要がある. 本研究では, バ
ーテクス補正効果を系統的に取り入れるこ
とのできる理論体系である「汎関数くりこみ
群法」の開発を行った. 
 
	 従来のくりこみ群法は低エネルギー散乱
に注目した理論形式であった.	そのため,	
非常に強力な理論体系であるにも関わらず,	
適用範囲は相互作用の弱い領域に限られる
と考えられ,	信頼性を得られずにいた.	
我々は,	これらの問題を解決するため,	高
エネルギー部分の散乱効果を取り込む理論
開発を行ってきた.	特に発表論文⑥の解析
においては,	高エネルギー部分について
RPA により相互作用の無限次まで取り込む

改良を行った.	この改良により,	一般に取
り扱いの難しい２次元電子系において「バー
テクス補正効果」をバイアスなく取り込み,	
感受率を高精度で計算することを可能にし
た .我々はこの新しい理論の枠組みを
「RG+cRPA 法」と名付け,	種々の強相関電
子系の解析を行った.				
	
４．研究成果	
	
①	我々は,	分子内自由度をもつ新たな候補
物質の１つとして ,	 電 荷移動錯体	
(TTM-TTP)I3 に着目し,	「フラグメント
分子軌道」に基づくモデルを提案してきた.	
このモデルを厳密対角化法により解析し,	
基底状態の相図を求め,	(TTM-TTP)I3 で
実現する分子内電荷秩序パターンの理論
予測を行った.	さらに,	分子内電荷秩序
状態での光学電気伝導度を理論的に解析
し,	それまで未解明であった実験結果を
説明することができた.	また,	このモデ
ルに RG+cRPA 法を適用し,	スピンギャ
ップを伴う分子内電荷秩序状態の記述を
可能にした.	この研究により,	RG+cRPA
法は弱相関領域から強相関領域まで適用
することが可能であり,	定量的にも信頼
できる結果を示すことが確認できた.	
	

②	ルテニウム酸化物におけるスピン・トリプ
レット超伝導の起源を明らかにするため,	
２次元多軌道モデルを RG+cRPA 法によ
り解析した.「バーテクス補正効果」によ
り,	スピン揺らぎと軌道揺らぎが干渉し,
スピン揺らぎの増大に伴い,	軌道揺らぎ
が発達することを見出した.	さらに超伝
導感受率を解析した結果,	軌道揺らぎと
スピン揺らぎが協同的に働くことにより,	
トリプレット超伝導が実現することを明
らかにした.	これはルテニウム酸化物に
おけるトリプレット超伝導の発現機構の
新たなシナリオを提案するものである.	
	

③	最近,	銅酸化物高温超伝導体において電
荷密度波(CDW)状態の実現が実験的に確
認され,	擬ギャップ領域の電子状態の解
明に向けて大きな注目を集めている.	こ
の実験の進展を受けて「バーテクス補正効
果」を考慮した理論解析が数多く行われて
いるが,	いずれも実験で得られた CDW
状態を再現できず,	その起源を明らかに
することができずにいた.	我々は ,	
RG+cRPA 法を銅酸化物高温超伝導体の
２次元	d-p モデルに適用し,	様々な電荷
感受率の解析を行った.	その結果,	スピ
ン 揺 ら ぎ の 弱 い 領 域 で は ,	
Maki-Thompson 型のバーテクス補正効
果により,	従来の理論と同様の(実験を再
現できない)CDW 状態が得られるが,	ス
ピン揺らぎが強い領域においては,	
Aslamazov-Larkin 型バーテクス補正効



果が重要な役割を果たすことを見い出し,	
実験結果とコンシステントな CDW 状態
を理論的に再現することに初めて成功し
た.	この理論結果は,	銅酸化物高温超伝
導体における長年の重要未解決問題であ
った擬ギャップ領域の電子状態の解明に
おいて,	重要な足がかりを与えると期待
できる.	
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