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研究成果の概要（和文）：我々のグループが発展させてきた3d遷移金属化合物に対する共鳴非弾性X線散乱
(RIXS)・非共鳴非弾性X線散乱(NIXS)の理論を銅酸化物高温超伝導体や鉄系超伝導物質に適用し、それらの物質
のスピン・電荷・軌道に関する励起スペクトルの特徴を明らかにした。特に、RIXSでは銅酸化物高温超伝導体の
電荷励起スペクトルの特徴と入射X線エネルギー依存性の解明、NIXSでは鉄系物質の特定の軌道励起が最大とな
る条件を解明して、実験に対する提案を行った。

研究成果の概要（英文）：We applied the theory of resonant inelastic x-ray scattering (RIXS) and 
nonresonant inelastic x-ray scattering (NIXS) developed by our group to cuprate superconductors and 
iron-based superconductors and examined the nature of spin, charge, and orbital excitations in these
 materials. In particular, we clarified the charge excitations and their incident x-ray energy 
dependence in RIXS of cuprate superconductors and the condition in NIXS giving maximum intensity for
 a particular orbital component of an iron-based compound. These results are useful in analyzing 
corresponding experimental data.

研究分野： 物性理論

キーワード： 非弾性Ｘ線散乱　強相関電子系　3d遷移金属化合物　計算物理学的手法
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１．研究開始当初の背景 
 高輝度放射光を用いたＸ線散乱科学の発
展に伴って、3d 遷移金属化合物の電子状態
の研究が発展している。遷移金属 L吸収端で
の共鳴非弾性Ｘ線散乱(RIXS)では、内核 2p
電子の 3d 軌道への励起を経て、3d 軌道間の
電荷励起(d-d 励起)が観測される。また、2
マグノン励起を伴った同一 3d 軌道内励起が
低エネルギー領域に現れる。最近、これらの
励起に加えて、スピン反転励起（マグノン励
起、パラマグノン励起）が観測され始めた。
この励起はコアホールのスピン・軌道相互作
用に起因することが知られている。銅酸化物
高温超伝導体の母物質では、非弾性中性子散
乱と一致する単一マグノン励起が明瞭に観
測されている。また、ホールドープされた銅
酸化物高温超伝導体では、不均一性に起因し
た複数のマグノン励起やドーピング依存性
の小さな高エネルギー・パラマグノン励起が
報告されている。これらのスピン励起は、磁
気ブリルアンゾーンの中程までの広範囲に
広がっており、非弾性中性子散乱実験では残
念ながら観測されていなかった。そのため、
L吸収端RIXSはスピン励起を探る有用な手法
として鉄系高温超伝導体など様々な物質系
に適用され始めている。また、d-d 励起は、L
吸収端 RIXS だけでなく、硬Ｘ線を用いた非
共鳴非弾性Ｘ線散乱(NIXS)においても、3d 遷
移金属酸化物で観測され始めている。以上の
ような非弾性Ｘ線散乱実験の発展に伴って、
測定物質のスピン・電荷励起の正確な理解と、
それらの励起が実験にどのように現れるか
を示す理論が要求されている。逆にいえば、
実験と理論の足並みをそろえた展開がこの
分野の発展に必要といえる。 
 
２．研究の目的 
 以上の背景のもと、本研究では代表者らが
これまで発展させてきた 3d 遷移金属化合物
に対するRIXSの理論を発展させる。そして、
実験の発展と歩調を合わせた形で、銅酸化物
高温超伝導体に代表される強相関電子系か
ら、遍歴磁性体に代表される弱相関電子系の
広範囲にわたる物質系のスピン励起・電荷励
起の特徴を明らかにすることを目的とする。
特に、銅酸化物高温超伝導体の L吸収端 RIXS 
で見られるスピン励起と電荷励起の解明や
鉄系超伝導関連物質の NIXS による軌道成分
の分離を中心に、関連する 3d 遷移金属化合
物のスピン・電荷励起とスペクトロスコピー
に関わる理論研究を行う。 
 
３．研究の方法 
 3d遷移金属化合物の非弾性X線散乱に対す
る理論を構築するため、強相関系では、ラン
チョス法に基づく厳密対角化法、動的に拡張
された密度行列繰り込み群法、遍歴電子系で
は、第一原理計算に基づく電子状態パラメー
タを用いた平均場近似、乱雑位相近似、さら
にそれらを超えた取り扱いによる計算を行

う。 
 
４．研究成果 
(1) 銅酸化物高温超伝導体 
 銅 L 吸収端 RIXS で見られるスピン励起と
電荷励起の解明のため、スピン反転のプロセ
スを現象論的に取り入れ、コアホールの存在
をポテンシャルとして取り込んだ計算を厳
密対角化法で実行し、高速衝突近似との比較
を行った。また電荷励起を見るにはホールド
ープ系よりも電子ドープ系が有利であるこ
とを明らかにした。さらに、動的密度行列繰
り込み群法によって電子ドープ系の動的電
荷相関関数を「京」コンピュータを用いて計
算し、スピン相関に起因した低エネルギー電
荷励起が L 吸収端 RIXS によって観測可能で
あることを指摘した[1]。 
 L吸収端RIXSで見られる電荷励起の解明の
ため、厳密対角化法を用いて RIXS スペクト
ルの計算を実行した。特に、中間状態におけ
るコアホールとキャリアのクーロン相互作
用がスペクトルに与える効果を明らかにし
た[2]。また、入射Ｘ線のエネルギー変化に
よる共鳴条件の変化が与えるスペクトルへ
の影響を、電子ドープ系とホールドープ系を
対比しながら調べ、コアホールによるクーロ
ン相互作用と 3d 電子間のクーロン相互作用
の大小によって、スペクトル強度分布が発光
的になるかラマン的になるかが決定される
ことを見出した[3]。 
 酸素 K 吸収端 RIXS によって電荷励起がど
のように現れるか明らかにするため、「京」
コンピュータを用いた大規模計算で酸素ま
で含めた模型(d-p 模型)の酸素上での動的電
荷構造因子を計算し、研究協力者の RIXS 実
験との対比を行いよい一致を得た[4]。 
 4 本足梯子 t-t'-J 模型の動的スピン・電荷
構造因子を「京」コンピュータを用いて計算
し、銅酸化物高温超伝導体に対する非弾性中
性子散乱実験や最新の RIXS 実験との比較を
行った。その結果、銅酸化物高温超伝導体に
出現する電荷ストライプ状態がスピン励起
に及ぼす影響が明らかとなった[5]。 
 研究協力者を含む SPring-8 の実験と協力
しながら、La 系と多層型 Bi 系銅酸化物高温
超伝導体の酸素 K吸収端 RIXS の比較や、銅 L
吸収端の電荷励起の特徴の比較をd-p模型や
t-t'-J 模型の理論結果を基礎に議論した（論
文執筆中）。 
 
(2) 鉄系超伝導関連物質 
 FeTe 系のスピン・電荷・軌道の励起を平均
場近似によって調べた。そして NIXS のプロ
セスを詳細に考慮することで、特定の軌道励
起を調べる条件を明らかにして NIXS 実験へ
の提案を行った[6]。また、FeTe における電
気抵抗の異方性の起源が何かを、平均場近似
での電子状態研究から得られた情報を用い
て明らかにした。計算結果は実験結果をよく
再現している [7]。 



 
(3) その他の系 
 強相関効果によって超伝導が基底状態と
なったとき、スピン・電荷励起とL吸収端RIXS
への超伝導ギャップの現れ方の特徴の解明
を目指し、一次元拡張ハバード模型における
スピン・電荷励起スペクトル、L吸収端 RIXS
スペクトルを厳密対角化法で計算した。電荷
密度波状態と超伝導状態での比較を行い、超
伝導状態に特徴的な振る舞いが RIXS スペク
トルに現れることを見出した(論文執筆中)。 
 RIXS 研究の新しい展開を見据えて、フラス
トレートした量子スピン系やスピン・軌道相
互作用が強い量子スピン系の基底状態、格子
振動と結合した一次元モット絶縁体の励起
ダイナミクスなどを厳密対角化や密度行列
繰り込み群法によって調べた。さらに、時間
依存 RIXS を見据えて、強相関電子系におけ
る非平衡ダイナミクスを計算する厳密対角
化手法の開発とそのモット絶縁体への適用
を行った（「主な発表論文等」〔雑誌論文〕参
照）。 
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