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研究成果の概要（和文）：研究成果として、近年日本で発見され、高い超伝導転移温度を持つ、鉄系超伝導体の
相図全体の統一的理解が著しく進んだことが挙げられる。具体的には、我々が開発した新しい計算手法である自
己無撞着バーテックス補正(SC-VC)法を用いることで、スピンと軌道間の新しい相互作用が現れ、軌道揺らぎが
スピン揺らぎと協奏的に増大することが明らかとなり、鉄系超伝導体の相図に現れるスピン秩序相、軌道秩序
相、超伝導相等を物質によらず、統一的に説明することが可能となった。また、軌道秩序相における特異な軌道
偏極エネルギーの波数依存性もこのSC-VC法に基づいて物質によらず、統一的に説明することに成功した。

研究成果の概要（英文）：In this study, the universal understanding of whole phase diagram in 
iron-based superconductors particularly progresses. Iron-based superconductors with high 
superconducting transition temperature were first discovered in Japan. By using the self-consistent 
vertex correction (SC-VC) method, which we had newly developed, it has been cleared that the new 
interaction between spin and orbital is induced by the vertex correction, and the orbital 
fluctuations increase mutually with the spin fluctuations.
From this result, spin order, orbital order, and superconductivity in phase diagram of iron-based 
superconductors are understood independently of materials by the vertex correction. In addition, the
 peculiar wavenumber dependence of orbital polarization energy in the orbital-ordered phase of 
iron-based superconductors observed in experiments is reproduced independently of materials by the 
theory based on the SC-VC method.

研究分野：物性理論
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
2008 年に東京工業大学の細野研で発見され
た鉄系超伝導体は超伝導転移温度(Tc)が最大
55Kにも到達し、銅酸化物高温超伝導体以来
約 20年ぶりの大発見であった。 55Kもの高
い Tcを説明することは BCS 理論では困難で
あり、超伝導発現機構に興味が集まっていた。 
(a)スピン揺らぎ理論 
鉄系超伝導体において低ドープ領域に反強
磁性相が存在することから、まずスピン揺ら
ぎに着目し理論研究を行った。我々は共同研
究者らと第一原理計算によって求めた 5軌道
モデルを導出し、乱雑位相近似(RPA)を用い、
線形化された多軌道エリアシュベルグ方程
式を自己無撞着に解くことで、スピン揺らぎ
を媒介とした S波が発現することを明らか
にした。得られた S波は符号反転を伴うフ
ルギャップ S波であった。 
(b)S波の理論検証 
鉄系超伝導体は非磁性不純物による対破壊
効果が d波超伝導体である銅酸化物高温超伝
導体と比べて、大変小さいことが知られてい
た。我々が鉄系超伝導体における不純物効果
を調べた結果、S波は d 波超伝導体同様、
非常に非磁性不純物に弱く、実験結果を説明
できないことを明らかにした。また、実験結
果との対比からフェルミ面間で符号を変え
ず、不純物散乱の影響を受けにくい S++波の
発現を強く示唆する事となった。 
(c)バーテックス補正による軌道揺らぎ理論
多軌道系の軌道揺らぎについて理解を深め
るため、多軌道ハバード模型における解析を
行った結果、クーロン相互作用の高次多体効
果であるバーテックス補正により、軌道揺ら
ぎが増大することを明らかにした。この軌道
揺らぎにより、鉄系超伝導体で普遍的に現れ
る回転対称性が 4回対称性から 2回対称性に
落ちたネマティック相を説明できる可能性
が出てきた。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は現実に即したモデルに基づ
き、多軌道強相関電子系の物理を解明するこ
とである。特に、鉄系超伝導体の超伝導発現
機構及びネマティック相、反強磁性相等の相
図を解明することを目指す。鉄系超伝導体の
超伝導ギャップ関数として、符号反転のある
S波(S波)や符号反転のない S波(S++波)等
のフルギャップが提案されているが、ノード
のあるギャップ関数も実験で観測されてお
り、超伝導ギャップ関数の対称性は未だ解明
されていない。本研究の目的は、超伝導状態
における多様なギャップ関数を物質群によ
らず普遍的に説明可能な超伝導発現機構を
解明することである。更に、軌道秩序の波数
依存性等の常伝導状態の詳細を同時に解明
する理論体系を構築することを目指す。 
 
３．研究の方法 
第一原理計算に基づく、鉄系超伝導体のタイ

トバインディングモデルを作成し、多軌道ハ
バード模型を用いて解析を行った。 
具体的にはRPAやFLEX近似では無視されて
いる高次の多体効果であるバーテックス補
正をスピン感受率、軌道感受率と自己無撞着
に計算することにより、発現する軌道秩序や
スピン秩序を解析した。また、超伝導状態に
ついては、得られたスピン感受率、軌道感受
率を用いて線形化されたエルアシュベルグ
方程式を解くことにより、超伝導ギャップ関
数や超伝導転移温度を求めた。 
 
４．研究成果 
(1)鉄系超伝導体 LaFeAsO1-xHxの相図 
鉄系超伝導体 LaFeAsO1-xHxでは、低ドープ領
域における系の 4回対称性が 2回対称性に落
ちる斜方晶構造相転移と高ドープ領域にお
ける 4回対称性を保つ構造相転移がそんざい
する。このことをバーテックス補正により、
統一的に説明することに成功した。特に、バ
ーテックス補正の中でも、揺らぎの 2次で記
述される Aslamazov-Larkin(AL)項によりスピ
ン揺らぎと軌道揺らぎのモード間結合が生
じ、軌道揺らぎとスピン揺らぎが協奏的に増
大することを明らかにした。その際、低ドー
プ領域においては鉄の dxz,dyz 軌道によるネ
スティングが支配的なのに対して、高ドープ
領域においては鉄の dxy軌道によるネスティ
ングが支配的であることが、2 種類の構造相
転移を引き起こす要因であることが分かっ
た。また、図１に示すように構造相転移近傍
で出現する超伝導は符号反転のない S波(S++
波)であることが明らかになった。また、他の
鉄系超伝導体におけるノードのあるギャッ
プ関数は軌道揺らぎとスピン揺らぎの競合
により発現しうることが分かった。 

図１(a)LaFeAsOのフェルミ面 (b)フェルミ面
上のギャップ関数の角度依存性 
 
(2)Sr2RuO4のトリプレット超伝導 
鉄系超伝導体以外の多軌道系においてもバ
ーテックス補正が重要である可能性が高い
ため、実験により特異な多軌道トリプレット
超伝導体であると報告されている Sr2RuO4に
ついて、多軌道ハバードモデルによるバーテ
ックス補正の解析を行った。結果としてスピ
ン軌道相互作用の有無にかかわらず、バーテ
ックス補正により軌道揺らぎが増大し、軌道
揺らぎが媒介するスピントリプレット超伝



導（カイラル p波超伝導）が発現することが
分かった。また、ヘリカル p波超伝導も次点
ではあるが、発現しやすいことが分かった。 
 
(3)FeSeの軌道秩序 
鉄系超伝導体の物質群で最も単純な構造を
持つ FeSe においては反強磁性相が存在しな
いという特徴が有る。鉄系超伝導体を解明
するにあたり、物質群に依らず軌道秩序や超
伝導発現のメカニズムを明かにすることが
重要である。実際に、FeSe において第一原
理計算に基づく多軌道タイトバインディン
グモデルを作成し、バーテックス補正を自己
無撞着に計算した結果、スピン揺らぎが小さ
いまま軌道揺らぎが発達するという実験事
実を再現することに成功した。その際にフン
ト結合Jがクーロン斥力Uに比べて小さいこ
とや、フェルミ面が小さく、dxy軌道のホー
ル面が消失する FeSe に特徴的なバンド構造
が軌道揺らぎの発達に重要であることが分
かった。以上のように物質群によらず、バー
テックス補正による軌道秩序が斜方晶構造
相転移の起源であることが明らかとなった。 
 
(4)軌道偏極の波数依存性 
鉄系超伝導体の構造相転移における軌道秩
序により dxz軌道のエネルギーExzと dyz軌
道のエネルギーEyzが分裂しする。この軌道
秩序の詳細が最近 ARPES により明らかにな
ってきた。特に反強磁性相転移が存在しない
FeSe においては X(Y)点近傍と Γ 点近傍で軌
道偏極エネルギーExzEyzの符号が逆転し、
Γ 点近傍に縦長のフェルミ面が現れることが
報告されている。これは、通常の波数依存性
を考慮しない軌道秩序では理解できない。し
かし、第一原理計算に基づく多軌道ハバード
モデルを用いて、2 回対称自己エネルギーを
自己無撞着に求めることで、その波数依存性
が実験と整合する符号反転軌道偏極を与え
ることを明らかにした。(図 2) この軌道偏極
エネルギーにより現れるフェルミ面は Γ点近
傍で縦長である実験で報告されたフェルミ
面を再現する。得られた結果を解析すること
で、高次多体効果であるバーテックス補正が
重要であることが明らかになった。具体的に
はバーテックス補正の中でも揺らぎの２次
で記述される Aslamazov-Larkin項により軌道
偏極が主に引き起こされるが、FeSeにおける
符号反転軌道偏極は揺らぎの１次で記述さ
れる Maki-Thompson 項に起因することが分
かった。一方、LaFeAsOの第一原理計算モデ
ルを用いた場合は符号反転軌道分極は現れ
なかった。 
 
 
 
 
 
 
 

図２ FeSe の軌道偏極エネルギーExz, Eyz
の波数依存性および軌道偏極後のフェルミ
面（緑線） 
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